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Resum 
La problemàtica en les reaccions de policondensació, és que l'equilibri entre els reactius i els 
productes és establert ràpidament, i per tant, la producció del producte desitjat , un polièster, 
s'atura. Es planteja la solució de retirar un dels productes de condensació per desplaçar 
l'equilibri cap als productes de la reacció. 
Dins del camp d'experimentació de les policondensacions hi ha molt poques solucions de 
laboratori per estudiar aquests processos.  
Aquest projecte té l'objectiu de dissenyar un reactor capaç de realitzar experiments paral·lels 
amb reaccions de policondensació, amb un control de temperatura independent i control de 
pressió global. Així el producte aigua podrà ser retirat per aspiració per desplaçar la reacció. 
De les simulacions de poliesterificacions en base a les equacions cinètiques i d'equilibri 
d'aquestes policondensacions es dedueix que sense una retirada del producte aigua no 
s'arriba a graus de polimerització suficients. En canvi, a velocitats d'aspiració d'aigua de 10-
05 mol/s s'aconsegueixen polièsters d'alt grau de polimerització. 
En base a aquests resultats es procedeix a dissenyar un minireactor que consta d'un suport 
d'acer inoxidable amb vuit posicions on introduir els tubs d'assaig on es duran a terme les 
reaccions. Cada posició està termoregulada per una resistència calefactora. Per aconseguir 
l'estanqueïtat del sistema es disposa d'una cúpula de vidre i una vàlvula electropneumàtica 
s'encarregarà de regular el buit. 
Per obtenir el buit es regula la pressió mitjançant una vàlvula electropneumàtica de tres vies 
que permet l'aspiració i a l'hora la introducció d'un gas inert o aire. Per una altra banda, 
s'aconsegueix regular la temperatura mitjançant resistències elèctriques calefactores que 
disposen d'una camisa de llautó que actua com a dissipador de la calor en el tub d'assaig. 
Aquest equip està pensat per ser utilitzat com un aparell de sobretaula i per tant les seves 
mides són aproximadament de 38x30x35 cm. 
El cost final amb el que es valora l'equip produït de manera artesanal és de 1228 euros. 
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1. Glossari 
A  Factor de freqüència o Factor preexponencial 
ct.  Constant 
DP  Grau de polimerització 
DP  Grau de polimerització mig 
Ea  Energia d'activació 
Ke  Constant d'equilibri 
Kx  Constant cinètica 
M  Monòmer 
n  Grau de polimerització 
nx  mols de x 
p  Avanç de reacció 
P  Pressió 
P&ID  Piping and Instrumentation Diagram 
R  Constant universal dels gasos ideals 
rx  Velocitat de reacció del component x 
t  Temps 
T  Temperatura 
Tk  Temperatura en kelvin 
V  Volum 
ve o ve  Velocitat d'extracció d'aigua 
[X]  Concentració de X 
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2. Prefaci 
La idea de realitzar aquest projecte sorgeix d'una necessitat, la solució a la qual és un equip 
per fer reaccions a microescala en condicions de temperatura i pressió controlades per a la 
realització d'experiments amb reaccions de policondensació. 
Quin és el perquè d'aquest planteig? 
A l'ETSEIB, al Departament d'Enginyeria Química, neix la necessitat de disposar d'un equip 
que els proporcioni més eficiència a l'hora d'investigar en el desenvolupament de polímers. 
El temps requerit en els processos de proba i error de reaccions polimèriques utilitzant 
equips complexes i de gran escala és molt elevat i condueix a un llarg camí fins a arribar als 
resultats. 
Aleshores és quan es planteja com a solució un equip capaç de realitzar simultàniament i a 
escala reduïda aquest assajos per tal d'optimitzar-ne el procés de recerca i 
desenvolupament. 
En aquest projecte és on aquestes idees agafen forma mitjançant la recerca, estudis, 
càlculs, disseny i redacció, per crear l'equip solució a la necessitat plantejada. 
En base a les reaccions químiques de policondensació, és indispensable l'extracció del 
producte aigua per tal de desplaçar la reacció cap als productes degut a un ràpid assoliment 
de l'equilibri. Aquesta extracció és fàcilment assequible amb mètodes d'aspiració com seria 
el buit.  
L'equip ha de disposar d'unes característiques de treball determinades. El control de la 
temperatura i la pressió són aspectes essencials per contemplar els diferents resultats 
experimentals de les reaccions químiques d'aquest tipus i de la gran majoria. D'aquí s'intueix 
la polivalència que podria oferir un equip d'aquestes característiques i, perquè no, la 
possibilitat de crear una certa demanda al mercat químic. 
Per tant, la finalitat d'aquest projecte serà la de dissenyar un equip capaç de dur a terme 
reaccions simultànies amb control independent de temperatura i control global de pressió, 
fer l'estudi econòmic de producció de l'equip i valorar-ne la seva integració al mercat.  
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3. Introducció 
Els polímers juguen un paper molt rellevant a la societat actual, i degut a aquest fet, la seva 
producció i desenvolupament manté ocupats a una gran part de sectors industrials, 
laboratoris de recerca i departaments universitaris. 
Sempre existeix l'objectiu de millorar productes ja desenvolupats, innovar o inclús descobrir 
nous productes. Aquesta tasca necessita d'una infraestructura adequada i innovada per 
poder ser realitzada amb eficiència i amb processos optimitzats, i per tant, la importància en 
el desenvolupament d'aquesta infraestructura és també un pas clau per poder desenvolupar 
la recerca primària en un camp. 
En definitiva, la recerca i el desenvolupament mai han de ser unidireccionals, sinó que s'han 
de retroalimentar de les idees i estudis de temes relacionats que corren en direccions 
paral·leles des del mateix moment en que s'inicia un projecte. 
 
Figura 3.1. Retroalimentació de les diferents branques de la ciència 
 
Aquest dibuix vol exemplificar el fonament de que els estudis necessiten de la simbiosi amb 
d'altres estudis i és llavors quan cada cop tots poden anar evolucionant i alhora aportant i 
rebent d'altres branques. Cada pètal exemplifica una branca que en arribar al màxim del seu 
creixement, retorna cap a un inici on aportarà els coneixements obtinguts a una altra branca 
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perquè aquesta pugui créixer i alhora agafar de les altres els coneixements que hagin 
aportat per continuar creixent ella mateixa. 
L'evolució d'un tema no és possible sense la prèvia evolució d'altres aspectes de temàtica 
relacionada, i per tant, el desenvolupament paral·lel contribueix a l'evolució multidisciplinària 
d'aquesta ciència tractada. 
 
Figura 3.2. Camí del desenvolupament de les idees 
 
En el cas d'aquest projecte, la recerca en la ciència dels polímers planteja la necessitat de 
treballar les reaccions de policondensació en unes condicions determinades. Això ve donat 
per la problemàtica de que en les reaccions de policondensació, l'equilibri entre els reactius i 
els productes és establert ràpidament, i per tant, la producció del producte desitjat , un 
polièster, s'atura. La solució o idea a aquest problema és tant simple com retirar un dels 
productes per desplaçar l'equilibri de la reacció cap als productes. Aquesta solució pot ser 
utilitzada gràcies als estudis previs que s'han fet en la temàtica de la química, un camí 
paral·lel del mateix camp. 
Així doncs, aquest és el començament del nou plantejament idea-problema-
solució/necessitat. 
Idea 2 
Problema 2 
Necessitat 2 
Necessitat 1 
Problema 1 
Idea 1 
Solució 2 
Idea 3 
Solució 1 
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La idea és la de retirar un dels productes per afavorir el desplaçament de la reacció. El 
problema és com aconseguir retirar aquest producte escollit i quin escollir. 
 
 
Figura 3.3. Reacció de policondensació 
 
Finalment, la solució és retirar el producte aigua, ja que es pot considerar relativament 
senzill amb un procés d'aspiració per buit, ja que a la temperatura de treball, l'aigua estarà 
present en estat gasós. Cal destacar que aquesta solució no hagués estat possible sense 
els estudis fisicoquímics de les propietats de l'aigua, encara que aquests fossin dels primers 
en realitzar-se teòricament o fossin descoberts empíricament. 
A aquesta necessitat se li suma la d'optimitzar el temps de treball, la solució a la qual seria 
poder realitzar reaccions simultànies, cadascuna amb condicions de temperatura diferents 
per a una valoració independent dels resultats. 
En conclusió, l'aparell ideat per a poder realitzar una recerca optimitzada i més productiva en 
aquest camp, serà un reactor per a microreaccions capaç de treballar en condicions de 
temperatura i pressió controlades i de reproduir experiments en paral·lel per tal d'optimitzar 
el temps de treball. 
El compliment dels objectius d'aquest projecte portarà a expandir les idees sobre aquesta 
temàtica, els polímers, i retroalimentarà a la ciència base dels polímers de la qual ha sorgit. 
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3.1. Objectius del projecte 
De camí a l'objectiu general d'aquest projecte, aquest ha estat desglossat en varis objectius 
particulars per tal de dur-lo a terme. Partint d'una idea a gran escala, aquesta s'ha 
diversificat en diferents àmbits amb la intenció d'aportar diferents coneixements o 
d'aconseguir els coneixements i tècnica necessària per a ser capaços d'assolir l'objectiu 
principal. 
 
L’objectiu general d'aquest projecte és: 
- Dissenyar un reactor capaç de realitzar experiments paral·lels amb reaccions de 
policondensació, amb un control de temperatura independent i control de pressió global. 
 
Els objectius particulars que en deriven són: 
- Simular matemàticament  la reacció de policondensació. 
- Experimentar i verificar el funcionament del procés. 
- Presentar gràficament el disseny de l’equip. 
- Seleccionar els materials més adients pel reactor. 
- Introduir els principals components de control que s’incorporaran al reactor. 
- Establir un sistema de control de buit a l’equip. 
- Implementar un sistema de control de la temperatura en el reactor. 
- Pressupostar la manufactura de l'aparell (escandall). 
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3.2. Abast del projecte 
L'abast d'aquest projecte va des de la introducció teòrica a la ciència base dels polímers fins 
al disseny del reactor de policondensació amb control de temperatura independent i control 
de pressió global.  
Es començarà introduint al lector a la ciència dels polímers, començant per la història i el 
desenvolupament d'aquest en la societat, seguint per la química bàsica dels polímers, i 
profunditzant en les reaccions de policondensació i la producció de polièsters. 
En el disseny del reactor, s'estudiarà i programarà la simulació del procés de reacció amb 
models matemàtics, per tal d'obtenir uns resultats teòrics per ser contrastables amb els 
experimentals. 
S'experimentarà amb un equip improvisat per tal de comprovar la validesa de les 
conclusions teòriques amb les que es basa el projecte i les quals li donen sentit. 
Es dissenyarà l'equip gràficament donant importància als elements químics i no es 
profunditzarà en el control analític de les condicions de treball, ja que aquest és un tema 
molt extens que requereix d'un estudi propi, el qual ja existeix i ha estat desenvolupats pels 
especialistes en aquest camp. Sí que formarà part del projecte però, disposar i estudiar els 
mètodes i dispositius de control de les condicions de treball. 
Per altra banda, es realitzarà un escandall per valorar econòmicament l'equip a produir i es 
gestionarà el desenvolupament del projecte junt amb el que seria necessari per acabar-ne la 
producció materialment. 
Finalment és procedirà a fer un estudi d'impacte ambiental per a l'equip en qüestió d'acord 
amb un mètode contrastat i que podrà ser valorat per comparació amb altres equips.  
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4. Teoria dels polímers 
4.1. Història dels polímers 
Tot i que la paraula polímer inspira certs aires de modernitat, els primers polímers existeixen 
des del principi dels principis. 
És cert que una gran part dels químics o enginyers químics es dediquen o s'han dedicat a 
algun aspecte de la ciència o tecnologia dels polímers, i és d'aquí, que es pugui anomenar 
als nostres temps "Era dels Polímers". 
La paraula polímer, de procedència grega, està constituïda per dues parts "poli" i "mer", que 
significa "moltes" i "parts" respectivament. A dia d'avui però, molts científics prefereixen el 
terme de "macromolècules". [1] 
A l'antiga Grècia es classificaven els material com a animals, vegetals o minerals. Gran part 
d'aquests materials animals i vegetals d'origen natural eren polímers i eren tractats per 
artesans. Sense aquesta evolució primària dels polímers el món no seria tal i com el 
coneixem. 
Els primers éssers humans van aprendre a processar, tenyir i teixir fibres proteiques naturals 
com ara la llana i la seda, i fibres de hidrats de carboni com el lli i el cotó. Les primeres 
civilitzacions sud-americanes com l'Asteca utilitzaven el cautxú natural (Hevea Brasilensis) 
per fabricar articles elàstics i impermeabilitzar teixits. S'utilitzaven mètodes rudimentaris per 
adobar les proteïnes de les pells dels animals per fer cuir i per modelar closques de 
tortugues amb calor, tècniques que es podrien assimilar a tractaments actuals de plàstics. 
Els materials plàstics eren els menys abundants i els elastòmers i les fibres naturals els més 
comuns. 
Va ser a partir del segle XIX quan la investigació científica moderna va començar a 
investigar i determinar l'estructura molecular d'aquests grups de materials i a desenvolupar 
polímers gràcies als coneixements adquirits. A partir de molècules orgàniques petites es 
sintetitzen actualment molts plàstics, cautxús i matèries fibroses, polímers sintètics. 
Els descobriments empírics es van avançar sovint a la teoria, abans de que la ciència es 
desenvolupés. En un primer terme, Charles i Nelson Goodyear van transformar el cautxú 
natural en un elastòmer d'utilitat, el cautxú vulcanitzat, o en un plàstic termoestable, la 
ebonita. El procés requeria de l'escalfament del cautxú amb petites o grans quantitats de 
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sofre respectivament. Aquests descobriments es podien qualificar com a invents, ja que la 
base teòrica no era coneguda explícitament. 
Succeeix el mateix en el cas de Schönbein, qui va combinar cel·lulosa amb àcid nítric per fer 
nitrat de cel·lulosa. Més endavant, al 1846, Menard fabricava col·lodió dissolent aquest 
producte en una mescla d'etanol i èter etílic. El col·lodió va ser el primer termoplàstic artificial 
i el reactiu utilitzat més tard per Chardonnet per fabricar la seda artificial. 
El desenvolupament d'aquestes substàncies va iniciar-se el 1860, quan el fabricant nord 
americà de boles de billar Phelan and Collander va oferir una recompensa de 10000 dòlars 
a qui aconseguís un substitut acceptable pel marfil natural. En aquella època s'utilitzava tant 
marfil que es sacrificaven 12000 elefants anualment per cobrir-ne la demanda. 
Una de les persones que va optar al premi va ser l'inventor estatunidenc Wesley Hyatt, qui 
va desenvolupar un mètode de processament a pressió de la piroxilina, un nitrat de 
cel·lulosa de baixa nitració tractat prèviament amb càmfora i una quantitat mínima de 
dissolvent d'alcohol. Encara que Hyatt no va guanyar el premi, el seu producte, patentat amb 
el nom de cel·luloide, es va utilitzar per fabricar diferents objectes, des de plaques dentals a 
colls de camisa. Aquest producte va tenir un notable èxit comercial a pesar de la seva 
inflamabilitat i el seu deteriorament amb l'exposició a la llum.  
Aquests descobriments empírics però, poden ser utilitzats per explicar part de la teoria i 
terminologia de la ciència de polímers moderna. Tant aquests inventors  com els homes 
primitius utilitzaven productes naturals per obtenir productes de més utilitat.   
Al segle XIX s'acceptava que el fenol podia condensar-se amb formaldehid, però no es 
coneixia el concepte de funcionalitat. Baeyer, Michael i Kleeber van produir substàncies amb 
enllaços creuats amb les investigacions sobre reaccions amb reactius monofuncionals, però 
els productes no tenien característiques acceptables a la societat. Més endavant, Smith, Luft 
i Blumen van ser capaços d'obtenir productes de condensació termoplàstics utilitzant un 
gran excés de fenol. 
Posteriorment, Baeckland, qui coneixia ja i entenia el concepte de funcionalitat, utilitzant 
quantitats controlades de fenol i formaldehid, va produir resines termoplàstiques que podien 
ser transformades en plàstics termoestables. D'aquí en resulta la baquelita, el primer plàstic 
que pot considerar-se verdaderament sintètic. Actualment s'utilitzen pràcticament els 
mateixos mètodes descrits en les patents, cosa que verifica el coneixement d'aquest 
personatge sobre la química de condensació del fenol trifuncional amb formaldehid 
bifuncional. 
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Abans de la Primera Guerra Mundial ja estaven a disposició del públic plàstics com 
cel·luloide, laca, galalith, baquelita, acetat de cel·lulosa i cautxú; fibres com ara el cotó, la 
llana, la seda i el raió; i resines com recobriments de polièster, asfalt, resines de cumarona-
indè i resines de petroli. No obstant, no és fins la Segona Guerra Mundial que es comencen 
a produir més desenvolupaments en la tecnologia dels polímers. 
 
 
Figura 4.1. Hermann Staudinger 
 
El premi Nobel Hermann Staudinger va establir les bases de la ciència de polímers moderna 
als anys vint quan va demostrar que els polímers naturals i sintètics no eren agregats com 
els col·loides o els compostos cíclics com el ciclohexà, sinó molècules de cadena llarga amb 
grups terminals característics. Molts dels seus companys li aconsellaven: "Benvolgut amic, 
deixa tranquil el concepte de macromolècula... aquestes coses no poden existir." 
Desafortunadament, alguns científics actuals (que no es dediquen als polímers), encara 
dubten de l'existència d'aquestes macromolècules i de la seva importància. 
Al 1928, Meyer i Mark van utilitzar tècniques de raigs X per determinar les dimensions de la 
cel·lulosa i el cautxú natural. El següent any va ser quan Carothers va sintetitzar i 
caracteritzar els polièsters alifàtics lineals. Ja que aquests no eren materials apropiats per 
ser utilitzats com a fibres, va sintetitzar les poliamides que coneixem amb el nom genèric de 
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Nilons. Aquí podem recalcar que fibres proteiques com la seda i la llana també són 
poliamides. 
Un altre fet revolucionari en la història dels plàstics es deu als treballs realitzats sobre l'etilè 
pel químic alemany K. Ziegler el 1952, qui junt amb el químic italià G. Nana que va continuar 
el seu treball, van rebre el 1964 el premi Nobel de Química. L'aportació al món dels polímers 
d'aquests dos investigadors va ser l'obtenció d'unes macromolècules amb una ordenació 
espacial molt regular, de gran cristal·linitat i que presentaven unes prestacions molt 
interessants. 
Els experts més avançats dels anys trenta ja estaven d'acord en que els polímers eren 
molècules de cadena i que la viscositat de les dissolucions d'aquestes macromolècules 
depenia de la grandària i forma d'aquestes molècules en dissolució. 
És cert que la producció de molts d'aquests polímers a gran escala es va accelerar a la 
Segona Guerra Mundial i que això es deu també en gran part als conceptes desenvolupats 
per Staudinger, Carothers, Mark i altres científics del camp dels polímers. Llavors el 
desenvolupament de la tecnologia dels polímers a partir de la dècada de 1940 ha estat 
extremadament ràpid. En alguns casos la tècnica s'ha avançat a la teoria altra vegada, com 
és en el cas de la polimerització en sistemes de solució aquosa, però avui en dia s'ha 
desenvolupat una abundant teoria, de forma que la ciència dels polímers és una ciència 
aplicada y no una simple tecnologia empírica. 
Durant els últims cinquanta anys la indústria de les matèries plàstiques ha tingut un 
desenvolupament de proporcions gegants, superant inclús al de la indústria de l'acer. 
Després del 1945, el poliestirè, polietilè, clorur de polivinil, poliamides, polimetil metacrilat i 
successivament el polipropilè, han entrat a les nostres llars, independentment de la condició 
social, tant en les ciutats més remotes com en les grans ciutats, i tant en els països més 
industrialitzats com en les economies agrícoles. 
Ha estat un fenomen de substitució progressiva de materials tradicionals per les noves 
substàncies sintètiques, i de reprojecció formal de les estructures i formes ergonòmiques de 
les eines i objectes els quals l'ésser humà utilitza i s'envolta. Aquest fenomen no s'havia 
verificat mai en la història de l'ésser humà en proporcions tan grans i amb una dinàmica tant 
ràpida. Un mateix tipus d'objecte fabricat amb el mateix tipus de material, amb els mateixos 
colors i la mateixa forma, el podem trobar tant a Barcelona com a Nova York, Moscou, Tokio 
o Buenos Aires. 
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Es pot dir que el camí que ha recorregut la ciència dels polímers és relativament curt, des 
dels primers plàstics comercials de síntesi, per modificació de productes naturals, fins als 
plàstics utilitzats en enginyeria amb propietats molt especials. Aquest desenvolupament dels 
plàstics com a tal va començar a partir de l'any 1930, quan s'observaven millores notables 
en molts aspectes en les propietats de productes naturals. Això va facilitar la introducció 
d'aquests en diversos sectors industrials en els que fins llavors no havien tingut aplicació. 
Aquest fet va originar una demanda creixent d'aquests tipus de materials que va conduir a 
realitzar diferents processos sintètics per obtenir materials de característiques similars a 
aquests productes naturals confeccionats. 
 
 
Figura 4.2. Wallace Hume Carothers 
 
Cal destacar però, que el coneixement de l'existència de compostos polimèrics es deu a 
Simon, qui el 1866 va observar que l'estirè, líquid incolor i poc viscós, es compactava quan 
s'exposava a l'acció de la llum o calor durant un cert temps. Va ser Berthelot que va 
denominar a aquest fenomen polimerització, ja que va comprovar que els compostos d'estirè 
i la compactació que s'obtenia, tenien la mateixa fórmula empírica encara que amb diferent 
pes molecular.  
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4.2. Teoria de la polimerització 
Els polímers són, tal i com indica la pròpia paraula, "moltes-parts", i aquestes parts 
repetitives reben el nom de monòmers. Per tant, la polimerització és la reacció a través de la 
qual es sintetitza un polímer a partir dels seus monòmers. 
Les parts repetitives que hi ha dins un polímer poden ser monòmers d'un o més tipus. Es 
tractarà d'un Homopolímer quan tots els monòmers siguin iguals, i d'un Copolímer quan els 
monòmers siguin diferents. 
 
 
Figura 4.3. Polímer 
 
Quan les molècules monòmers reaccionen i formen polímers, aquestes es distribueixen en 
forma de cadena, que no té perquè ser lineal, i la molècula resultant adopta una certa 
grandària. Es coneixen com a molècules de "Baix pes molecular" les d'un pes menor a 500 
g/mol i de "Alt pes molecular" les de pes superior a 10000 g/mol, mentre que entre aquests 
extrems tindríem el que s'anomena "Oligòmers".  
S'entenen com a polímers les molècules d'alt pes molecular on són existents els enllaços 
covalents i la disposició és en forma de cadena, amb pesos inclús de 107 g/mol. [2] 
Les propietats dels polímers venen donades en part per la llargada de la cadena. Si ens hi 
fixem, des de la molècula orgànica més simple, el metà, passant per l'età, el propà, el butà, i 
incrementant la cadena de carbonis, l'estat físic del producte varia de gas, a líquid, 
incrementant la viscositat fins a un semi-sòlid, i arribant a productes sòlids de dureses molt 
elevades en cadenes d'elevats nombres de carbonis. 
Sigui l'origen dels polímers natural o sintètic, aquests són simplement llargues cadenes de 
molècules, i la diferència entre uns i altres és pràcticament inexistent, ja que ambdós són 
regits per les mateixes lleis físiques. El que si marca una diferència notable és l'arquitectura 
de la cadena polimèrica. 
Durant les unions de monòmers en la reacció, la molècula en formació pot adoptar una 
arquitectura lineal o ramificada, cosa que aportarà també unes certes característiques al 
Disseny d'un minireactor de policondensació     Pàg. 23 
 
polímer. Per exemple, una molècula de polímer lineal serà capaç de compactar més la seva 
cadena que una amb ramificacions que interfereixin en la compactació, i per tant, la lineal 
podrà cristal·litzar amb més facilitat. 
Cal mencionar però, que parlem en termes de microestructura del polímer i que són també 
molt importants els termes macroestructurals per establir-ne les seves propietats globals. 
El que és important per aquest projecte, més que les propietats dels polímers, és la reacció 
que es durà a terme en l'eina a dissenyar. És per aquest motiu que passarem a tractar 
directament les reaccions de polimerització en sí. 
Com ja va avançar Wallace Carothers [1], les dues grans categories per a les reaccions de 
polimerització són la polimerització per addició i la polimerització escalonada o 
policondensació. Aquest termes es basen en si en les unitats de repetició es repeteixen o no 
els mateixos àtoms dels monòmers. En el cas de la policondensació no es repetiran i en el 
cas de la polimerització per addició si. 
 
4.2.1. Policondensació 
S'entén per policondensació la reacció de polimerització en que en la producció d'un enllaç 
entre dos grups funcionals de dos monòmers s'allibera una molècula formant un altre 
producte. Per tant notem aquí que en la unitat de repetició no hi ha els mateixos àtoms que 
en el monòmer. 
És llavors obvi, que per a la producció d'un polímer, els monòmers amb els que es treballa 
han de tenir un mínim de dos grups funcionals per tal que la reacció de polimerització avanci 
i no s'aturi formant el que seria un dímer, la unió de només dos grups monòmers, ja que 
aquesta cadena quedaria tancada per cada extrem sense grups funcionals actius. 
S'anomena a aquest tipus de reacció polimerització escalonada, perquè el pes molecular del 
polímer augmenta de manera lenta i escalonada a mesura que augmenta el temps de 
reacció. 
El més senzill per explicar aquest procés de reacció és il·lustrar-ho amb l'exemple més 
simple, la poliesterificació. La formació del polímer comença amb la reacció d'una molècula 
de dialcohol (diol, amb dos grups funcionals alcohol) amb una molècula de diàcid (dos grups 
funcionals àcid carboxílic), formant la unitat repetitiva polièster. 
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Figura 4.4. Reacció de policondensació 
 
Aquesta unitat èster, ara podria reaccionar amb un alcohol formant una cadena amb dues 
terminacions de grup funcional alcohol o amb un àcid, formant una cadena amb dues 
terminacions de grup funcional àcid carboxílic. 
 
 
Figura 4.5. Reacció de policondensació 2 
 
Així doncs, amb una progressió escalonada, quan hi hagi un grup funcional alcohol, aquest 
podrà condensar-se amb un àcid allargant la cadena, mentre que quan es trobi un grup 
funcional àcid, aquest es condensarà amb un alcohol. 
 
 
Figura 4.6. Reacció de policondensació 3 
 
Aquest procés continuarà on hi hagi col·lisions entre molècules amb funcionalitat correcta i 
sempre que l'energia d'activació i la geometria siguin les apropiades. Així doncs, reaccions 
de policondensació poden ser simultànies en el mateix sistema fins que la reacció progressi 
a una reacció de les cadenes que ja han estat produïdes, entre sí. 
Amb un major temps de reacció, aquestes reaccions esmentades s'hauran produït en més 
quantitat i entre més cadenes independents, formant per tant un polímer de DP major 
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(Degree of Polimerization). Per tant, el temps és un factor clau en les polimeritzacions, tal i 
com ho és la temperatura. Al augmentar la temperatura, les interaccions entre les molècules 
és major i els grups funcionals d'aquestes reaccionen més ràpidament. 
Definim el grau de polimerització DP com el quocient entre el nombre de molècules inicials 
de monòmer entre el nombre final de molècules d'aquest monòmer en un instant t. 
!" = !º!!"!#!$%! "#è!"#$%!º! "#è!"#$%!!"#$%!! = !!!  (Eq. 4.1) 
En les següents figures podem veure uns exemples de com evoluciona el grau de 
polimerització amb la dependència del temps i de la temperatura. 
 
 
Figura 4.7. Dependència de la longitud de cadena amb el temps de reacció i extensió de la 
reacció d'un monòmer de cinètica esglaonada. [1] 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 4.8. Pes molecular del sistema per una cinètica esglaonada en funció del temps i de 
la temperatura de reacció. [1] 
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El final de la polimerització escalonada es produeix quan als extrems de la cadena no hi ha 
grups funcionals, és a dir, quan la cadena es torna inactiva. Això pot ser degut al 
posicionament als extrems de grups no funcionals o simplement a que el sistema no propicia 
l'avanç de la reacció: la temperatura no és prou elevada, els reactius s’exhaureixen, 
l'equilibri de la reacció s'assoleix, etc. 
 
Figura 4.9. Distribució de pesos moleculars per la cinètica esglaonada en funció del avanç 
de la reacció. [1] 
 
4.2.2. Polimerització per addició 
La base d'aquest tipus de reaccions són els enllaços covalents entre els àtoms de carboni 
sense que s'hagin d'alliberar molècules, és a dir, sense tenir un tipus de reacció de doble 
desplaçament com es podria assimilar la reacció de policondensació, sinó més aviat una 
reacció de tipus síntesi. Per tant notem aquí, que les unitats repetitives del producte 
contindran els mateixos àtoms dels monòmers. 
Per donar una idea d'aquest tipus de polimerització, observem que en molècules que 
contenen dobles enllaços covalents, aquests poden "trencar-se", de manera que els 
electrons lliures que queden en cada carboni que estava unit al doble enllaç poden formar 
un enllaç covalent amb una molècula anàloga, formant així un cadena sense despendre 
molècules producte. Aquest fet succeeix també en molècules amb triples enllaços o d'anell 
tancat, seguint així el mateix patró de reacció. 
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Figura 4.10. Polimerització per addició [3] 
 
Aquest tipus de reaccions es desenvolupen seguint les diferents fases anomenades 
iniciació, propagació i terminació, i la característica principal és que ha d'haver un grup actiu 
en un dels extrems de la cadena, on s'hi uniran molècules activades consecutivament. El 
procés de la reacció comença amb la fase de iniciació, on un iniciador serà capaç de formar 
el primer radical lliure i a aquest se li adherirà el monòmer. Per tant, la base de la iniciació és 
la formació de radicals lliures per iniciar una reacció en cadena. 
En la propagació, aquesta reacció en cadena es durà a terme mentre el radical lliure que 
forma el monòmer unit a la cadena reacciona amb un altre monòmer, que a la vegada 
tornarà a formar un altre radical lliure  quan s'uneixi a l'esmentada cadena, i així es 
propagarà la reacció fins a la fase de terminació. 
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Figura 4.11. Propagació de la polimerització per addició. [3] 
 
El mecanisme essencial és el d'obrir enllaços de monòmers per formar nous radicals lliures 
al final de la cadena. 
És d'esperar llavors que la terminació es produeixi quan aquest radical lliure del final de la 
cadena reaccioni amb una espècie que no formi un altre radical lliure i per tant, no propiciï 
l'avanç de la reacció. 
Aquest fet es pot produir de varies maneres, una de les quals és la unió de dos radicals 
lliures de diferents cadenes, unint així dues cadenes polimèriques. Una altra és la 
desproporcionació, on la transferència d'un protó d'una cadena cap a una altra produeix la 
desaparició del radical lliure degut al reordenament dels electrons i la formació del doble 
enllaç. 
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Figura 4.12. Terminació de la polimerització per addició. [3] 
 
És important escollir bé quina espècie utilitzar per dur a terme la terminació ja que sovint, la 
creació d'un radical lliure per a desproporcionar la reacció o per unir a la cadena formada i 
així acabar amb la polimerització, pot provocar la creació d'un altre radical lliure en l'agent 
utilitzat per a la terminació, que començaria una altra reacció en cadena. 
Aquest procediment tractat, que és el cas de les polimeritzacions aniòniques, exemplifica la 
base d'aquest tipus de polimeritzacions, però els camins, encara que molt similars i que 
segueixen un mateix patró, poden dur-se a terme com a polimeritzacions catiòniques, on hi 
ha un dèficit d'electrons, en diferència de la polimerització aniònica on hi existeixen electrons 
desaparellats, i per tant càrrega negativa lliure. 
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4.3. Teoria de la policondensació 
Després de conèixer els principis bàsics pels quals es regeix la reacció de polimerització, es 
procedirà a tractar les reaccions de policondensació amb més profunditat, ja que aquestes 
són les que es duran a terme al reactor a dissenyar; tot i que aquest acabi gaudint d'una 
gran polivalència en diferents àmbits de treball. 
Recordem per tant com es desenvolupa la reacció de polimerització per policondensació: 
 
 
Figura 4.13. Reacció de policondensació 
 
Dos grups funcionals reaccionen alliberant una molècula d'aigua en aquest cas, el de les 
poliesterificacions. El perquè de la reacció entre aquests dos grups funcionals és però el 
següent tema a tractar, ja que sinó succeeix quelcom especial entre ells, no es produirà la 
recombinació de la molècula. Per tant observem com es du a terme la reacció i quina és el 
procés de recombinació dels grups funcionals. 
 
 
Figura 4.14. Recombinació de les molècules en la policondensació. 
 
El mecanisme de la reacció es basa en l'atac nucleòfil del grup alcohol del diol sobre el 
carboni del grup àcid. La reacció s'accelera amb la intervenció catalítica del protons, ja que 
millora l'electrofília del grup carbonil. Aquest procés no pot donar-se de manera inversa entre 
els grups funcionals ja que l'oxigen del grup carbonil produeix una atracció electrònica major 
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que la que produeix la cadena primària del diol. És degut a aquest fet, que els grups 
funcionals poden reaccionar, però sempre i quant l'energia d'activació propiciï aquest fet. 
Com en totes les reaccions químiques, a part de l'afinitat que han de tenir dues molècules 
per reaccionar, com la comentada anteriorment, hi ha altres factors condicionants en l'avanç 
de la reacció.  
 
4.3.1. Energia d'activació 
En un primer terme tenim l'energia d'activació, que és la barrera energètica que totes les 
reaccions químiques han de superar perquè es duguin a terme a una velocitat suficient. 
Altrament la teoria de les col·lisions diu que dues molècules reaccionen si la seva energia de 
col·lisió és superior a un cert mínim.[3] El principi bàsic d'aquesta teoria és que perquè dues 
molècules reaccionin primer s'han de trobar per establir contacte. 
 
 
Figura 4.15. Energia d'activació [3] 
 
A partir d'aquí, la reacció es podrà donar o no, en condicions més òptimes o menys, obtenint 
la conversió desitjada o no, i per tant aconseguint un producte amb les conseqüents 
característiques. 
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4.3.2. Mecanisme de reacció  
El que succeeix però en l'interior de la molècula perquè la reacció es pugui donar, tant sols 
per entendre que els grups funcionals no reaccionen espontàniament, és el següent: 
 
Figura 4.16. Mecanisme de la reacció de policondensació 
 
En el cas del grup diàcid, sempre i quant es disposi de l'activador protó, es podrà dur a 
terme el mecanisme esmentat. Observem per tant la complexitat del procés de reacció en la 
seva base, on el grup diol intervé en la segona fase per assolir el producte final més 
endavant. Aquest és el mecanisme de reacció que es dur a terme a nivell molecular, que ja 
no es tractarà amb més detall, però que cal mostrar per conèixer suficientment la reacció 
que es tracta. A partir d'ara, es treballarà amb la reacció de policondensació global, i cada 
un dels productes es referirà a aquesta reacció, ja que a la pràctica no es valoren nivells tant 
concrets com l'esmentat. 
 
4.3.3. Variables de la reacció 
En aquest punt, quan la reacció és capaç de donar-se, cal tractar el seu avanç, i el medi de 
la reacció n'és el condicionant juntament amb els reactius. Els paràmetres més importants a 
valorar són l'equilibri de la reacció, la velocitat de reacció i l'estat dels components, entre 
d'altres. 
 
• Equilibri de la reacció 
En quant a l'equilibri de la reacció, aquest es dóna pel quocient de la concentració  entre els 
productes i reactius, d'on en resulta la constant d'equilibri, específica per a cada reacció. 
  !! = [!] · [!][!] · [!] (Eq. 4.2) 
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Ja és en aquest punt on es fa notable que una constant d'equilibri gran acompanya a l'avanç 
de la reacció i per tant a la formació de productes. D'altra manera és l'extracció d'un dels 
productes que farà que la reacció avanci també en el mateix sentit per assolir l'equilibri. 
Específicament per al nostre cas on [C] correspon al polièster desitjat: 
[!] = !! · [!] · [!][!]  (Eq. 4.3) 
Mentre que [A] i [B] no es poden tocar ja que aniran disminuint amb l'avanç de la reacció i 
són els reactius indispensables per a produir [C], si es pot disminuir [D], [C] augmentarà per 
tal d'assolir l'equilibri de la reacció, de la mateixa manera que si augmentés Ke. 
Aquest fet es basa en el principi de Le Chatelier, que diu que si un estrès és aplicat sobre un 
sistema en equilibri, aquest reaccionarà de manera que pugui rebaixar aquest factor.[4] En 
aquest cas, al extreure un component de la reacció, la direcció d'aquesta variarà de manera 
que es torni a assolir l'equilibri.  
 
• Cinètica de les polimeritzacions escalonades o policondensacions 
Un altre dels factors a tenir en compte en qualsevol reacció és la velocitat en que aquesta es 
produeix i ve determinada per la cinètica de reacció. El 1930 Carothers [1] ja va demostrar 
que la química de les policondensacions és la mateixa que la de les reaccions de 
condensació clàssiques que donen com a resultat la formació de monòmers d'èsters, 
amides, etc. La diferència principal és que els reactius utilitzats per a la formació de polímers 
no son monofuncionals, sinó bifuncionals. Tant en reaccions de policondensació o en 
reaccions d'esterificació o aminació monofuncionals, que tenen enfocs cinètics pràcticament 
idèntics, les energies d'activació (125 a 250 kJ/mol) requereixen que només una col·lisió de 
cada 1012 a 1015 sigui eficaç per obtenir el producte a 100ºC, mentre que per a reaccions de 
cadena radicalària, les energies d'activació són més baixes (8 a 20 kJ/mol), contribuint 
llavors la majoria de col·lisions a l'allargament de la cadena. Això concorda amb la lentitud 
dels processos escalonats enfront als de cadena radicalària. La constant de velocitat de les 
etapes de policondensació individuals es bàsicament independent de la longitud de la 
cadena, i és similar a la de condensació de molècules petites. Això justifica l'esquema de 
creixement escalonat de les policondensacions, ja que la addició d'una unitat no augmenta 
en grans trets l'activitat de l'extrem de la cadena en creixement, mentre que en 
polimeritzacions radicalàries, el posicionament d'un radical lliure a l'extrem si que dóna lloc a 
un grup terminal reactiu. [1] 
Pàg. 34    Memòria 
  
Tal i com hem vist al mecanisme de reacció anteriorment, la necessitat de participació d'un 
protó com a iniciador fa que en la reacció tractada hi hagi una espècie catalitzadora. En les 
reaccions sense catalitzadors en les que el diàcid i el diol es troben presents en quantitats 
equimolars, es pot veure empíricament que el diàcid actua com a catalitzador, encara que 
en altres casos hi pot participar una altra espècie. 
A l'hora de procedir a analitzar la cinètica de la reacció, i per als posteriors càlculs, es 
prendrà com a catalitzador un àcid extern. L'equació cinètica dependrà de la concentració 
dels diàcids i els diols, i de la constant de velocitat, que a l'hora és funció de la concentració 
d'àcid extern. 
Així tenim per a una reacció de les nostres característiques: 
 
i llavors la velocitat de desaparició dels reactius és: 
−!! = − ![!]!" = ! · [!] · [!] (Eq. 4.4) 
i per al reactiu B anàlogament, ja que treballem amb estequiometria 1 a 1. 
És trivial llavors que la velocitat de desaparició de A o B és exactament la mateixa que la de 
producció de C o D, fent referència també a l'estequiometria 1 a 1 entre totes les espècies, i 
cal notar també que en el cas de l'equació cinètica, [A] i [B] es referiran als grups funcionals i 
per tant, seran el doble de la concentració de l'espècie ja que les molècules són bifuncionals. −!! = −!! = !! = !! (Eq. 4.5) 
Observem que cada una de les equacions cinètiques serà de segon ordre i notem que si 
consideréssim una espècie catalitzadora, aquest ordre incrementaria un grau que vindria 
donat per la presència de la nova espècie. 
Aquestes expressions citades representen la cinètica d'una polimerització esglaonada o 
policondensació, però cal observar que només tenen en compte la idealitat de la reacció 
tractant un sòl sentit d'aquesta i no la possible reactivitat entre productes per donar altra 
vegada els reactius. És imprescindible tractar els casos de reversibilitat de les reaccions, 
encara que posteriorment es pugui observar que degut a altres paràmetres de la reacció, 
aquesta resulti irreversible.  
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És per tant que en l'equació cinètica per a una reacció reversible tindrem dos termes, un per 
la desaparició i un altre per la formació: ! !!" = !! · [!] · [!] − !! · [!] · [!] (Eq. 4.6) 
Si es procedeix a desenvolupar aquesta equació (Eq. 4.6) juntament amb l'equació 
d'equilibri (Eq. 4.2) tenim que en condicions d'equilibri: !! · ! · ! = !! · [!] · [!] (Eq. 4.7) 
ja que la formació o desaparició de qualsevol de les espècies serà nul·la i per tant  ! !!" = 0,! !!" = 0,! !!" = 0,! !!" = 0 (Eq. 4.8) 
i si com hem dit anteriorment 
!! = [!] · [!][!] · [!] (Eq. 4.9) 
Conseqüentment tindrem que 
!! = !!!! (Eq. 4.10) !! = !! · !! (Eq. 4.11) 
 
i substituint aquests termes en qualsevol de les seves configuracions en l'equació cinètica 
reversible (Eq. 4.6) s'aconsegueixen les equacions següents en funció de la constant 
d'equilibri: ! !!" = !! · [!] · [!] − !!!! · [!] · [!] = !! · [!] · [!] − [!] · [!]!!  (Eq. 4.13) 
o ! !!" = !! · !! · [!] · [!] − !! · [!] · [!] = !! · !! · [!] · [!] − [!] · [!]  (Eq. 4.14) 
Són aquestes les equacions que s'utilitzaran per a modelar reaccions reversibles de segon 
ordre [5] i a les que es refereix qualsevol bibliografia fins a dia d'avui. 
!! = !!!! (Eq. 4.12) 
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• Estat dels components 
Un tercer terme pel quals es regeix la velocitat de reacció encara que bastant abstracte en 
termes d'estudi, és l'aspecte de les substàncies i les espècies tractades. Un cop una mescla 
de reactius comença a reaccionar en un medi, aquest serà canviant degut a l'increment 
quantitatiu de productes i a les diferents característiques d'aquest enfront els reactius. En el 
cas de la polimerització, es creen cadenes cada cop més llargues de molècules producte, i 
és per tant fàcil de veure que l'estat de la mescla cada cop serà més viscós, entre d'altres 
propietats. 
El terme viscositat és fonamental per a nosaltres ja que anteriorment hem parlat de la teoria 
de les col·lisions. Un medi cada cop més viscós, conseqüent d'un avanç de la reacció 
(conversió), causarà una dificultat cada cop major en l'establiment de contacte entre dos 
grups funcionals. Les molècules cada cop tindran menys espais per trobar-se i alinear-se de 
manera correcta per reaccionar i conseqüentment la velocitat de reacció es reduirà a mesura 
que el procés es desenvolupi fins al punt d'aturar-se. Això sí, hi ha mètodes senzills que 
poden ajudar a evitar caure en aquesta trampa i poder continuar fins a obtenir conversions 
més elevades. 
Notem aquí el terme conversió, que ja ha aparegut altres vegades, i que és un paràmetre 
característic de les reaccions polimèriques, entre d'altres, que tractarem acuradament més 
endavant. 
Tornant al medi advers que es desenvolupa al avançar la reacció, aquest millorarà 
substancialment quan factors externs o interns propiciïn el contacte entre molècules en la 
quantitat i qualitat apropiada. Aquest factors externs dels que parlem són l'agitació i la 
temperatura, el primer incrementant el moviment de la mescla i així incrementant la 
probabilitat de xoc de grups funcionals reactius, i el segon millorant la reactivitat d'aquests 
grups i incrementant també el moviment de les partícules. Cal comentar també els factors 
interns que poden millorar el medi advers a l'avanç de la reacció, com pot ser una agitació 
interna deguda al despreniment de partícules d'aigua en forma de vapor, i que per efectes 
de densitat emergiran a la superfície removent durant el seu trajecte la mescla en la que es 
troben.  
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El factor temperatura condicionant de la velocitat de reacció va ser exposat per Arrhenius 
cap a finals del segle XIX quan els resultats i dades de les reaccions van començar a ser 
col·leccionats per primera vegada. De fet ell va utilitzar estudis de Van't Hoff sobre les 
constants de velocitat, i es per això que potser no és del tot correcte anomenar la següent 
equació només amb el nom d'equació d'Arrhenius. [3] 
!"# = !"# − !!!" (Eq. 4.15) 
on els termes presents ja són coneguts a excepció de A, que es refereix a un factor de 
freqüència o factor preexponencial, que valora el terme de col·lisions entre partícules i la 
seva orientació, i que no varia molt notablement amb la temperatura. [6] 
Verifiquem llavors a partir de l'anterior equació el que s'ha comentat, un augment de la 
temperatura propicia un augment de la velocitat de reacció, augmenta la constant de 
velocitat que intrínsecament té en compte la millora del medi. 
Un cop s'han esgotat els recursos que es podien optimitzar o la reacció arriba a una 
conversió pràcticament total, aquesta s'atura òbviament o s'acaba, però per fer-ne aquesta 
valoració cal conèixer i interpretar diferents paràmetres per controlar en quin punt es troba, 
cosa que serà condicionant de les característiques dels productes obtinguts i per tant, 
termes molt importants i a tenir en compte 
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4.3.4. Paràmetres de les reaccions de polimerització 
En el procés de les reaccions de polimerització, igual que en la majoria de reaccions 
químiques, és de vital importància conèixer i controlar certs paràmetres, els quals ens 
indicaran l'estat d'aquestes. 
En el cas de polimeritzacions, la importància recau en l'avanç de la reacció, que marcarà la 
llargària de les cadenes polimèriques, és a dir, el número d'unitats repetitives dins d'una 
mateixa cadena i el seu corresponent pes molecular. 
Per expressar aquesta magnitud s'utilitza el símbol p, que es defineix com la fracció de 
grups funcionals que ja han reaccionat fins un instant t. Per tant, 1-p serà la fracció de grups 
funcionals sense reaccionar i podem notar un altre cop que es refereix a un grup funcional, i 
per tant, en molècules com les tractades fins ara cal tenir en compte que n'hi ha dos per 
molècula. Es pot expressar llavors l'evolució d'un reactiu com: !! = !! · 1 − ! ! (Eq. 4.16) 
i per a un tipus de reacció com les tractades fins ara, les poliesterificacions: 
 
on l'estequiometria és 1:1 per a tots els components i llavors per als productes es tindrà: !! = !! · !! (Eq. 4.17) !! = !! · !! (Eq. 4.18) 
El factor sobre el que repercuteix l'avanç de la reacció és el grau de polimerització, és a dir, 
el nombre d'unitats monomèriques en una macromolècula o molècules oligomèriques, de 
bloc o de cadena. [7] Aquesta magnitud es representa amb les sigles DP i normalment 
s'expressa com a grau de polimerització mig !", encara que és molt usual trobar-ho també 
representat amb el símbol n, ja que és l'utilitzat en formulació: 
 
Figura 4.17. Notació del grau de polimerització 
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L'expressió matemàtica d'aquest paràmetre és la següent: 
!" = !º!!"!#!$%! "#è!"#$%!º! "#è!"#$%!!"#$%!! = !!! = !!!!  (Eq. 4.19) 
i per tant, relacionant les equacions (Eq. 4.16) i (Eq. 4.19) s'obté que  
!" = !!!! = !!!! · 1 − ! = 11 − !  (Eq. 4.20) 
 
!" = 11 − !  (Eq. 4.21) 
Aquesta expressió que relaciona el grau de polimerització amb l'avanç de la reacció rep el 
nom d'equació de Carothers, qui la va descobrir durant els seus estudis sobre la síntesi de 
nilons. Notem per exemple que per a un avanç p de 0.9999 s'obté un grau de polimerització 
de 10000; en realitat per a poliesterificacions s'obtenen graus de polimerització d'entre 100 i 
1000. 
El grau de polimerització en les policondensacions està afectat a més per la puresa dels 
reactius, ja que si un dels dos comonòmers és impur l'estequiometria de la reacció es perd i 
això fa disminuir l'avanç de la reacció p i en conseqüència el grau de polimerització !". [2] 
Recombinant les equacions cinètiques amb les dels paràmetres de polimerització és 
possible demostrar l'efecte del temps sobre el grau de polimerització. Per a una equació de 
segon grau es té que la velocitat de policondensació és: 
− ! !!" = ! · ! · !  (Eq. 4.22) 
i com que treballem amb quantitats equimolars de reactius: 
− ! !!" = ! · ! ! (Eq. 4.23) 
que al integrar i substituir es transforma en 
! · ! = 1!! + !" = 1!! (1 − !) + !" (Eq. 4.24) 
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on es pot intuir la relació lineal de 1/(1-p) amb el temps de reacció. Reordenant s'obté: 
!! · ! · ! = 1(1 − !) + !" (Eq. 4.25) 
Substituint en l'equació anterior (Eq. 4.25) el factor avanç de reacció pel de grau de 
polimerització obtenim: !" = [!!] · ! · ! + 1 (Eq. 4.26) 
i és llavors quan es pot demostrar l'efecte del temps sobre !" utilitzant Ao=2mol/l i k=10-2 
l·mol/segon per a diferents temps de reacció (1800, 3600 i 5400 segons). !" aumenta de 37 
a 73 a 109. 
 
Figura 4.18. Representació gràfica en funció del temps de reacció per a una condensació, 
catalitzada amb àcid, de etilenglicol i àcid tereftàlic. [1] 
 
Per obtenir polímers útils d'alt pes molecular amb un !" superior a 100, observem que són 
necessaris avanços de reacció de mínim 0.99. 
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5. Introducció als reactors químics i als seus 
components 
Els reactors químics estan compostos, a més del recipient on es realitza la reacció química, 
de línies d'entrada i sortida de matèria i energia, i de sistemes de control de paràmetres de 
temperatura, pressió, fluxos i composició, entre d'altres elements. 
5.1. Sistemes de control de temperatura 
La temperatura és un factor molt important a controlar a l'hora de dur a terme reaccions 
químiques, com ja s'ha comentat anteriorment i s'ha explicat la seva incidència en el procés 
de reacció. És per aquest motiu que des de l'aparició dels primers reactors ja es van buscar 
mètodes calefactors, com podria ser l'exposició directa al foc la forma més rudimentària. 
Està clar que actualment, per condicions de seguretat, optimització, cost i infraestructura, 
s'han desenvolupat mètodes calefactors més moderns i innovadors que aprofiten els estudis 
i coneixements científics sobre transmissió de calor, electricitat i física en sí, de manera que 
els processos resultin cada cop més eficients. 
Centrant aquest tema en el món dels reactors químics, s'han plantejat sistemes de 
calefacció de diferents tipus que s'utilitzen a gran escala i específicament en la indústria 
química, i d'altres que també són eines quotidianes. Per tant, anem a veure quins mètodes 
poden ser utilitzats per a escalfar, refredar en alguns casos, els sistemes que tractem. 
En un primer terme es disposa de fluids calefactors, on la idea principal és la de transferir 
calor d'aquest fluid cap al medi desitjat. És per tant obvi que una font externa ha d'escalfar 
aquest fluid i enviar-lo cap a la zona d'intercanvi de calor. En general, aquest fluid segueix 
un circuit tancat en el que és escalfat en la font de calor, cedeix aquesta energia a un medi a 
temperatura inferior, i retorna cap a la font esmentada per començar el cicle una altra 
vegada. 
Un altre mètode es basa en utilitzar resistències elèctriques en contacte amb el medi a 
escalfar. Aquest contacte pot ser directe o també es pot treballar de manera indirecta sobre 
les parets o algunes de les parts que suporten el medi com per exemple, una mescla de 
reactius. En tots els casos que tractem, encara que amb més èmfasi en aquest, 
l'escalfament es dóna a la resta del sistema per convecció del fluid objectiu. No es disposa 
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d'una resistència en contacte amb tota la massa de fluid a escalfar, sinó que per convecció, 
aquest fluid es va rotant i el repartiment de calor s’homogeneïtza. 
L'últim mètode que es comentarà, encara que n'existeixen d'altres però que no es tractaran 
degut a que no són rellevants dins d'aquesta temàtica, és la calefacció per infrarojos. És 
conegut des de fa molt temps que alguns tipus d'ones són capaces d'escalfar sense aportar 
complicacions al medi radiat, com és el cas de les ones infraroges. Actualment s'han 
començat a desenvolupar sistemes de radiació d'ones d'aquest tipus com a sistemes de 
calefacció, no només en àmbits industrials, sinó també en la vida quotidiana i en les llars. 
És important tenir en compte que escalfar, gairebé sempre porta un perill intrínsec. La 
creació de punts calents és específicament perillosa en el sector químic per les substàncies 
que es manipulen, i aquest punt s'ha de valorar sempre a l'hora d'escollir el mètode més 
adient per a un sistema determinat. 
 
5.1.1. Escalfament amb fluids calefactors i encamisats 
Tal i com hem comentat anteriorment, un fluid és l'encarregat d'escalfar el medi objectiu, i 
per tant, aquest ha de provenir d'una font de calor on hagi adquirit l'energia a transferir. El 
cicle que segueix aquest fluid és el següent: 
 
Figura 5.1. Cicle del fluid calefactor 
Sistemes!de!control!
Zona!de!transferència!de!calor!
Sistemes!de!control!
Font!de!calor!i!recuperació!d'energia!
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La part més important per a nosaltres és el sistema de transferència de calor d'aquest fluid 
cap al medi que ens interessa. Podem imaginar el cas bàsic d'un intercanviador de calor de 
tubs i la idea sempre serà la mateixa. En el cas d'un reactor normalment, al necessitar un 
volum net dins d'aquest per no interferir en la reacció, la possible agitació i altres factors, el 
fluid calefactor circula per una camisa exterior que envolta l'aparell tractat. Per tant el símil 
seria al d'un intercanviador de tubs concèntrics. 
Aquestes camises han anat evolucionant al llarg del temps i se'n poden trobar de molts tipus 
diferents, però bàsicament es poden classificar en camises convencionals o encamisat de 
tub: 
- Els reactors d'encamisat convencional disposen d'una doble paret exterior per la qual s'hi 
fa circular el fluid calefactor, i aquest transfereix la seva energia a través de la paret interior 
del reactor que suporta la mescla reactiva. L'àrea de contacte entre el fluid i la paret és total 
tant per al líquid calefactor com per la mescla a escalfar, el desavantatge però d'aquest 
sistema és el control del fluid calefactor dins de la camisa. Es disposa d'una entrada i una 
sortida, i és per corrents convectius i altres factors aleatoris o de difícil control que el fluid es 
distribueix per la camisa. Si que hi ha mètodes per conduir el fluid, però aquest és un 
sistema poc eficient degut a la baixa velocitat del flux, que implica un coeficient de 
transferència de calor baix, a excepció de treballar amb fluids en canvi de fase on el 
coeficient no depèn del flux. 
 
 
Figura 5.2. Reactor encamisat de laboratori 
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- Els reactors d'encamisat per tub disposen d'un envolvent enrotllat en forma d'espiral sobre 
la paret del reactor. Aquest consisteix en un tub de mitja secció soldat sobre la paret per tal 
d'obtenir la màxima àrea de contacte i transferència de calor. 
 
Figura 5.3. Àrea de contacte d'un tub sencer (esquerra) i àrea de contacte d'un tub de mitja 
secció (dreta). 
 
En aquest cas, el control sobre el fluid calefactor és més fàcil i es pot disposar de diferents 
camises amb l'opció de fer circular fluids a diferents temperatures i a diferents nivells del 
reactor, o inclús disposar d'un circuit calefactor i un altre de refrigerant. Aquest mètode és 
sobretot útil per a fluids que treballen a altes pressions, es redueix l'àrea de transferència de 
calor però l'aparell pot ser dissenyat perquè treballi de manera molt efectiva. 
 
 
Figura 5.4. Reactor de doble encamisat 
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Els fluids calefactors que s'utilitzen ja poden ser una gran varietat d'olis resistents als canvis 
cíclics de temperatures, o bé aigua o vapor d'aigua que treballa en canvi de fase. S'utilitzen 
per altra banda refrigerants en el cas de tractar-se de circuits de refrigeració. 
El més important però, és considerar el treball cíclic d'aquests fluids i per tant valorar-ne les 
òptimes prestacions que ens puguin oferir, sempre i quant siguin compatibles amb els 
sistemes amb els que estan en contacte, sense desgastar-los o destruir-los. 
 
5.1.2. Escalfament per resistències elèctriques 
En aquest cas, la font de calor es posa en contacte directe amb el reactor o inclús amb la 
mescla o medi a escalfar. Es tracta d'escalfar una resistència elèctrica que transferirà el seu 
calor cap al medi desitjat. Diferenciarem per tant l'escalfament per resistències elèctriques 
en dos mètodes: directe i indirecte. 
- L'escalfament per resistència directa consisteix en submergir aquest objecte en la mescla a 
escalfar i així transferir directament el seu calor al fluid desitjat. Es disposa la resistència al 
fons de la mescla i així per corrents convectius s'adopta finalment una temperatura 
homogènia. 
Aquestes resistències poden tenir diferents configuracions depenent de l'aplicació que se'ls 
hi vulgui donar i sempre cal tenir en compte la compatibilitat d'aquestes amb el medi amb el 
qual estaran en contacte. La incompatibilitat d'aquests podria causar des de la destrucció de 
la mateixa resistència o la intoxicació del medi, fins a accidents a gran escala com 
explosions. [8] 
Aquest sistema és delicat també en processos en els que el medi pugui solidificar, ja que la 
resistència resultaria a l'interior d'un producte solidificat, com podria ser el cas d'una 
polimerització completa, desitjada o accidental. 
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Figura 5.5. Resistències internes a un reactor 
 
En aquest exemple tenim el cas d'una resistència helicoïdal completa (a) i una resistència 
helicoïdal de ris (b). [9] Es pot notar que en el cas de la primera, és necessari disposar d'un 
reactor de dues peces per tal de poder introduir-la, cosa que pot ser no apte per al procés 
desitjat. En el cas de la segona, és possible introduir-la per una de les obertures superiors 
del reactor degut a les seves dimensions més reduïdes. 
- L'escalfament indirecte consisteix en disposar una resistència sobre la paret que estarà en 
contacte amb el fluid a escalfar, com si d'una olla es tractés. Per conducció es transferirà 
l'energia aportada per la font i problemes com els exposats anteriorment podrien eliminar-se, 
encara que és obvi que la transferència de calor no serà tant ràpida i efectiva com en el cas 
anterior. 
També en aquest cas, les resistències es poden disposar en diferents configuracions i 
posicions depenent de l'aplicació i l'objectiu que aquesta tingui. 
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5.1.3. Escalfament per radiació 
Alguns tipus d'ones són capaces d'escalfar els cossos irradiats, tal i com ho fa el Sol. Aquest 
mètode és clarament molt net i noble, ja que no necessita de molta infraestructura com seria 
el cas de les camises o grans resistències. 
Aquesta tecnologia està en procés de desenvolupament, però tracta de crear un camp de 
radiació infraroja provinent d'un focus a través de miralls, que faran incidir de manera 
homogènia la radiació sobre el cos a escalfar. La eficiència que es pot obtenir en aquest 
mètode supera el 90% a l'hora d'irradiar un medi, ja que aquesta radiació es concentra 
només en la zona desitjada i per tant les pèrdues es disminueixen. Un cop arriba la radiació 
a l'objectiu , un 50% d'aquesta serà absorbida pel medi i l'altre 50% pel recipient, on aquest 
posteriorment transmetrà l'energia absorbida per conducció al medi en contacte. Al tractar-
se de materials diferents en la mescla a escalfar i el recipient, cada un absorbirà longituds 
d'ona diferents i és per aquest fet que la radiació es repartirà. [10] 
Aquest sistema soluciona en part la presència de punts calents i el control de temperatura 
pot resultar bastant precís, ja que els cables metàl·lics que són la font de radiació tenen una 
capacitat calefactora baixa i reaccionen molt ràpidament sobre la seva temperatura amb les 
variacions de tensió. Per contra, el poc desenvolupament d'aquests sistemes provoca que 
no es pugui oferir encara arribar a uns alts rangs de temperatura. 
 
Figura 5.6. Escalfament per radiació [10] 
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5.2. Sistemes de control de pressió 
Un reactor químic, en la seva base, no deixa de ser un recipient on s'hi puguin dur a terme 
reaccions químiques. El que diferència un reactor d'un simple recipient d'emmagatzematge 
qualsevol és la seva construcció i el conjunt d'accessoris de que disposa. Està clar que 
durant una reacció química, són probables moltes variacions de pressió i temperatura, i les 
característiques canviants de les substàncies que hi ha a l'interior. Per tant, els materials 
amb els que es dissenyi un reactor seran de vital importància per a suportar un ampli rang 
de substàncies i un gran conjunt d'esforços físics. Els exemples més clars dels fenòmens 
que ha de suportar un reactor són la corrosió, la pressió i la temperatura. 
Per una altra banda, a part de ser capaços de suportar els fenòmens esmentats, els reactors 
tenen sovint la necessitat d'aportar unes determinades condicions al sistema de la reacció. 
És llavors quan aquests recipients característics han de disposar d'uns certs accessoris com 
poden ser els sistemes de calefacció, sistemes de regulació de pressió, sistemes d'agitació i 
els sistemes de destil·lació entre d'altres. 
Aquests són els trets que diferencien un reactor d'un recipient normal i que fan que en 
aquests s'hi puguin dur a terme reaccions químiques disposant de sistemes de seguretat i 
que la producció es pugui optimitzar, o tan sols fer-la possible. 
Anteriorment ja s'ha comentat l'efecte de la temperatura sobre les reaccions químiques, però 
quin és l'efecte de la pressió? 
L'efecte de la pressió en una reacció química actua de manera secundària sobre aquesta, 
l'efecte verdader és directament sobre la temperatura. Gràcies a treballar en condicions de 
pressió superiors a la normal, la temperatura pot incrementar més ràpidament i els punts 
d'ebullició de les substàncies augmenten, podent així aconseguir temperatures superiors 
sense la necessitat de gastar grans quantitats d'energia, o inclús sense disposar 
d'infraestructures de gran escala. 
Recordem que aquest fenomen va quedar establert per Arrhenius  cap a finals del segle XIX 
[3] després dels seus estudis sobre la cinètica de les reaccions químiques d'on en va sorgir 
la coneguda equació que du el seu nom: 
!"# = !"# − !!!"! (Eq. 5.1) 
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També cal recordar que la temperatura i la pressió es relacionen de la manera més simple 
possible amb les equacions derivades dels gasos ideals, on en un procés isocor, segons la 
segona llei de Gay-Lussac [11]: !!!! = !!!! (Eq. 5.2) 
En un altre cas, es pot utilitzar també la reducció de la pressió, que òbviament produirà un 
efecte advers sobre la temperatura, però que normalment s'utilitza com a aspiració d'algun 
dels productes, com és en el cas de les destil·lacions reactives [5] o en les 
poliesterificacions, objectiu d'aquest projecte. 
 
5.2.1. Mètodes de variació de pressió en un reactor 
En el primer cas, es pot crear un augment de la pressió dins d'un reactor utilitzant la pròpia 
reacció, mantenint els gasos producte a l'interior del reactor, o mitjançant una font externa, 
és a dir, introduint algun gas dins el sistema. 
Per aconseguir i controlar aquest sistema a pressió, seran necessaris un bon grup 
d'accessoris com vàlvules, bombes i sensors de pressió, combinats amb un bon sistema de 
seguretat. Per una altra banda, un recipient en si ha de disposar d'una arquitectura i 
materials adients per a suportar les variacions de pressió. Actualment hi ha normatives 
vigents que els reactors i aparells que treballen a pressió han de complir, en concret a 
Espanya aquesta està establerta pel "Real Decreto 2060/2008, Reglamento de equipos a 
presión y sus instrucciones técnicas complementarias (ITC)". A més, els fabricants dels 
aparells han de certificar-los i establir una pressió de disseny i una pressió de treball com a 
garanties de seguretat i efectivitat d'aquests. 
En el segon cas, l'arquitectura del recipient és òbviament important, almenys per a una 
resistència a variacions de pressió d'1 bar, la que hi haurà entre l'interior del recipient i 
l'exterior a pressió atmosfèrica. Aquest fenomen de buit també requerirà d'accessoris com 
bombes de buit, vàlvules de control, sensors i columnes de neteja o destil·lació per a 
productes aspirats com a aparells més importants. 
El buit dins d'un recipient pot aconseguir-se utilitzant la potència de la bomba d'aspiració i 
per tant, depenent la qualitat d'aquest de la potència de la bomba en qüestió. Altrament, el 
buit també pot controlar-se mitjançant vàlvules, obertes totalment al canal d'aspiració i que 
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regulen l'entrada d'aire o d'un gas desitjat per establir una pressió determinada dins el 
recipient. 
Cal ser conscient del perill que suposa qualsevol treball amb aparells a pressió, enfront 
l'equip en si, els treballadors, i inclús la perifèria d'una planta en casos d'aparells de gran 
escala. La possible falla de resistència degut als esforços de la pressió a l'interior de l'aparell 
poden suposar des de la ruptura d'aquest per esquerda o petites pèrdues, fins a l'explosió o 
projecció de l'aparell. Per equips a gran escala, això pot suposar la projecció de metralla a 
grans distàncies o del mateix aparell. Per altra banda, un disseny inapropiat per a equips a 
pressió que pugui ser causant de la ruptura d'aquest, pot desembocar en danys per efecte 
dominó, com vessaments de productes tòxics, incendis, destrucció d'infraestructures veïnes, 
etc. 
Els materials habituals que s'utilitzen per treballar a pressió són metalls, vidres i alguns 
plàstics d'alta resistència. Un material transparent permet visualitzar els fenòmens que 
ocorren dins el reactor i per tant, el vidre i plàstics com el policarbonat o el polimetilmetacrilat 
(PMMA) serien els adequats per oferir aquesta característica. Degut a que alguns agents 
químics que s'utilitzen en les reaccions poden alterar les propietats dels plàstics, es prefereix 
utilitzar el vidre com a material per a una campana de buit o reactors de laboratori. En tots 
els casos cal valorar els gruixos de paret per a suportar les pressions de treball.  
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5.3. Introducció als minireactors 
L'objectiu d'un reactor és aconseguir un producte de reacció que bàsicament acabarà al 
mercat. És per tant lògic que l'objectiu serà aconseguir normalment grans quantitats del 
producte en qüestió, i ens preguntem llavors quina és la funció dels mini o microreactors, 
l'objectiu d'aquestes pàgines. 
Les produccions a gran escala requereixen d'uns alts costos d'inversió, no només en 
maquinària sinó també en l'energia, mà d'obra, infraestructura, logística de procediments i 
els reactius en aquest cas, entre d'altres. 
Abans de poder iniciar un procés de producció però, cal verificar l'eficàcia i la funcionalitat 
d'aquest, i molts experiments de prova i error es poden dur a terme abans d'estar segurs de 
poder complir els objectius. És en aquest punt on les reaccions a petita escala prenen 
protagonisme i on els reactors a escala reduïda són de gran utilitat. Són per tant les àrees 
de recerca i investigació els principals usuaris d'aquests aparells, que ofereixen una manera 
de treballar a petita escala, reduint costos, facilitant l'experimentació i augmentant la 
seguretat. 
Sí que és cert que hi ha casos en que alguns productes només són produïts en reaccions a 
petita escala ja sigui per la dificultat del procés, la delicadesa qualitativa o econòmica  de 
reactius o productes, o la poca sortida al mercat d'aquests productes. 
En la cronografia de l'evolució d'un producte químic, aquest normalment segueix les 
mateixes etapes. En un primer moment, la reacció s'investiga i es du a terme a escala 
reduïda en laboratoris amb la intenció de verificar-ne el procediment i la factibilitat 
d'aconseguir el producte. Posteriorment , abans d'iniciar la producció a gran escala, 
s'experimenta amb el procés en un sistema anomenat sovint "Kilolab", on un reactor 
d'escala mitjana produeix la substància objectiu per tal d'obtenir mostres ja sigui per analitzar 
o per aspectes comercials. Més endavant es simula el procés en una planta pilot treballant 
amb quantitats relativament grans i un cop verificats tan el funcionament de la planta, com la 
qualitat del producte, es començarà la producció a la planta industrial. 
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5.3.1. Definició de minireactor 
Podem definir un minireactor com aquell reactor químic amb una capacitat de treball d'entre 
0,1 i 10 mil·lilitres completament preformats i dissenyats. Un minireactor ha de disposar dels 
accessoris necessaris per anar seguint i/o controlant el curs de la reacció. En general, un 
minireactor està dissenyat per dur a terme únicament reaccions químiques. 
 
5.3.2. Tipus de minireactors 
A causa de les necessitats que han anat apareixent degut als nous coneixements i als nous 
tipus d'experimentacions, han anat sorgint una gran varietat de minireactors capaços de 
treballar en un gran rang de condicions i que ofereixen el control de molts dels paràmetres 
de reacció, funcions molt útils en termes de recerca i investigació. 
Bàsicament podem diferenciar els minireactors segons si poden treballar a pressió o no, si 
disposen de control de temperatura i si tenen agitació. Per altra banda, també cal diferenciar 
entre minireactors individuals o minireactors en format multireactor, capaços de dur a terme 
diferents reaccions químiques simultàniament. 
Tractarem els diferents tipus de reactors segons les característiques citades anteriorment 
per separat ja que existeixen múltiples combinacions d'aquestes i no tenen perquè 
correspondre unes amb altres. 
 
Segons control de temperatura 
Els mètodes de control de temperatura per a minireactors són usualment mantes 
calefactores o resistències. En reactors de dimensions lleugerament superiors ja és possible 
disposar de camises, encara que normalment aquestes s'utilitzen com a sistemes de 
refrigeració. Això és degut a la dificultat i la poca eficàcia d'escalfar un líquid calefactor i a 
que és més fàcil i factible aplicar la calor de manera més directe. 
Existeixen reactors amb control de temperatura en format individual i en format multireactor. 
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Figura 5.7. Minireactor amb control de temperatura independent 
 
Segons treball a pressió 
Els reactors que puguin treballar a pressió han d'estar homologats per aquest fi i normalment 
la pressió és aportada per la pròpia reacció. 
La possibilitat d'augmentar la pressió externament mitjançant altres gasos no es dóna 
generalment en multireactors (no se n'han trobat) però sí en reactors individuals aptes per a 
diferents processos, encara que les dimensions d'aquests potser els exclourien de la nostra 
definició de minireactor. 
 
Figura 5.8. Minireactor amb control de pressió 
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Segons sistema d'agitació 
Per a dimensions de minireactors d'acord amb la definició d'aquest projecte, les agitacions 
mitjançant agitadors mecànics són bastant complicades, tot i que sí n'existeixen al mercat. 
Això és degut a que és físicament difícil introduir un agitador de pales dins d'un recipient de 
dimensions reduïdes i degut a això, apareix la opció de l'agitació mecànica magnètica, 
encara que té l'inconvenient de poder no ser prou potent. 
Altres mètodes d'agitació són la vibració o l'agitació orbital, que normalment també pateixen 
de poca potència, i l'agitació per ones de certa freqüència. 
L'agitació és especialment complexa en medis altament viscosos com puguin ser els 
polímers en estat fos o en dissolucions concentrades. Per tant, en aquests casos caldran 
equips especials d'agitació o bé obviar aquest paràmetre. 
En el cas dels multireactors, aquests existeixen amb accessoris d'agitació mecànica, 
normalment magnètica, amb control de temperatura i inclús amb capacitat de treballar a 
pressió, però no per donar-ne. Per a reactors individuals de dimensions superiors és 
possible introduir agitació mitjançant pales, amb control de temperatura i possibilitat de 
treballar a pressió. 
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5.3.3. Exemples de minireactors 
Hexabatch 
L'Hexabatch és un minibioreactor múltiple automàtic que permet fer estudis en paral·lel de 
creixement de cèl·lules, i que combina unes dimensions a escala de laboratori amb una 
velocitat de reacció adequada. És capaç de realitzar sis experiments en paral·lel i 
monitoritzar la temperatura, quantitat d'oxigen al medi, el pH i la densitat òptica, sempre 
utilitzant mètodes no invasius. 
L'empresa productora d'aquest equip és HexaScreen Culture Technologies S.L., una 
companyia catalana situada a la Universitat Autònoma de Barcelona que es dedica a donar 
suport als seus clients de l'àmbit biotecnològic i biomèdic amb l'acceleració del 
desenvolupament de bioprocessos i l'optimització d'aquests, a reduir el cost de 
l'experimentació i a incrementar l'eficiència. 
 
Figura 5.9. Hexabatch de Hexascreen Culture Technologies S.L. [12] 
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Series 1000 STEM Reacto Station 
Aquest aparell ha estat dissenyat per l'empresa Electrothermal de nacionalitat anglesa, el 
seu objectiu també és el de fer més eficient el procés d'experimentació amb més rapidesa i 
menys cost. També és un model ofert per aquesta companyia el mostrat en la Figura 5.7 de 
l'apartat de minireactors segons tipus d'escalfament. 
Aquest aparell disposa de deu reactors independents de capacitats variables i adaptables, 
amb control de temperatura i agitació independents. D'aquesta manera és possible 
experimentar simultàniament amb reaccions en medis de diferents característiques. 
 
 
Figura 5.10. OS1025 STEM Omni Reaction Station de Electrothermal [13] 
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6. Disseny del minireactor 
6.1. Simulació numèrica del procés 
6.1.1. Càlculs 
Degut a la gran quantitat d'estudis i investigacions que s'han dut a terme en el camp de la 
química, avui en dia disposem de moltes expressions numèriques capaces de simular 
teòricament processos de reacció, transferència de matèria, transferència de calor i molts 
altres processos en totes les àrees científiques existents. 
Gràcies a la teoria que s'ha col·leccionat, podem calcular teòricament diferents valors i 
paràmetres de les reaccions químiques i dels sistemes a tractar. D'aquesta manera es pot 
simular un procés, validar-ne la funcionalitat i comparar els resultats teòrics amb els 
experimentals. 
A continuació es desenvoluparan les expressions extretes de bibliografia ja existent, per tal 
d'adaptar-les al tipus de sistema de les policondensacions amb les característiques objectiu 
d'aquest projecte. D'aquesta manera s'obtindrà un procediment de càlcul per a un procés de 
reacció dependent de certes variables que en la realitat podran ser manipulades per l'usuari 
del reactor. 
No obstant, per evitar grans complicacions de càlcul que aportin variacions de resultats 
insignificants, es tindran en compte certes hipòtesis i aproximacions, les quals es citaran i 
s'explicaran a mesura que s'avanci en el desenvolupament del procés de càlcul. 
Així doncs, tal i com ja s'ha comentat, els càlculs s'adaptaran a un sistema de reacció de 
policondensació reversible amb estequiometria 1:1 entre tots els components, i per tant, per 
a un sistema diferent, serà necessari retocar certs paràmetres de les expressions 
numèriques a mesura que es desenvolupa el procediment. 
 
Per a aquest tipus de reacció la constant d'equilibri es defineix com: 
!! = [!] · [!][!] · [!] (Eq. 6.1) 
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Per relacionar aquest paràmetre amb el temps de reacció es diferenciarà el seu estat en un 
temps inicial t0 i un temps determinat t: 
 
 A B C D 
t0 !! !! 0 0 
t !! − ! ·!! !! − ! ·!! ! ·!! ! ·!! 
Taula 6.1. Concentracions dels components de la reacció respecte el temps 
 
Les variacions de concentració van ser definides i relacionades amb l'avanç de reacció p en 
el capítol 4.3. Teoria de la policondensació i resulten tal i com es mostra en el quadre 
anterior. 
Així doncs, l'equació d'equilibri que resulta de combinar l'equació (Eq. 6.1) amb la 
intervenció del temps en les concentracions dels diferents components i l'avanç de reacció 
és: 
!! = [! ·!!]![!! − ! ·!!]! (Eq. 6.2) 
 
!! = !!(1 − !)! (Eq. 6.3) 
on es pot desenvolupar l'expressió per a l'avanç de reacció de manera que: 
! = !!!/!(1 + !!)!/! (Eq. 6.4) 
És possible també obtenir l'equació anterior per al grau de polimerització mig !", ja que 
existeix una relació directa amb l'avanç de reacció mitjançant l'equació de Carothers: 
!" = 11 − !  (Eq. 6.5) 
que amb combinació amb l'equació (Eq. 6.4), s'obté: !" = 1 + !!!/! (Eq. 6.6) 
Aquestes expressions poden tenir-se en compte en molts casos i ser útils per obtenir 
resultats de processos i representar-los gràficament, però en el nostre cas el sistema 
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requereix de certes modificacions degut a l'extracció del producte aigua que es du a terme. 
Per tant, la variació de concentració amb el temps de cada component es produeix de la 
següent manera: 
 
 A B C D 
t0 !! !! 0 0 
t !! − ! ·!! !! − ! ·!! ! ·!! = è!"#$  ! ·!! − !! · ∆!!!"#$%& 
Taula 6.2. Concentracions dels components de la reacció respecte el temps amb extracció 
del producte D (aigua) 
 
i les pertinents modificacions sobre l'equació d'equilibri resulten en: 
!! = è!"#$ · ! ·!! − !! · ∆!!!"#$%&[!! − ! ·!!]!  (Eq. 6.7) 
definint així el nou paràmetre d'extracció d'aigua (producte D), de la següent manera: 
!"#$! !!!!"#$!#% = !! · ∆!!!"#$%& (Eq. 6.8) 
on 
!! = !"#$%&'('!!!!"#$%&&'ó!! !"#!! !!!"#$%  ∆! = !"#$%!!"!!"#$$%ó! !"#$%!  !!"#$%& = !"#$%!!"#!!"!#$%&!!"!!"#$$%ó! !"#$%&  
 
És possible obtenir llavors una expressió per a la concentració final del producte desitjat en 
funció del temps segons l'equilibri de la reacció de policondensació: 
è!"#$ = !! · [!! − ! ·!!]!! ·!! − !! · ∆!!!"#$%&  (Eq. 6.9) 
i també la configuració per a l'obtenció del resultats amb unitats de mols: 
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!è!"#$ = !! · [!! − ! · !!]!! · !!!! − !! · ∆!  (Eq. 6.10) 
Per tal d'introduir el factor d'extracció d'aigua, cal fer certes aproximacions i hipòtesis per a 
simplificar el procediment i no veure'ns submergits en un gran nombre d'expressions de gran 
dificultat de càlcul. Anem a veure-les: 
1. S'adopta que la velocitat d'extracció ve en mols de molècula d'aigua per segon, serà 
la relacionada directament amb el cabal d'aspiració d'aire de la bomba de buit. 
2. Derivada de la primera consideració, es fa la hipòtesi de que tota molècula d'aigua 
produïda estarà present en forma de vapor, degut a la temperatura de treball, i fora 
de la mescla reactiva, és a dir, dins del sistema però en la part gasosa, que serà 
aspirada en tot moment. Sí que és cert que hi haurà molècules d'aigua retingudes en 
la mescla, però la quantitat d'aquestes serà insignificant per als resultats dels nostres 
càlculs. 
3. Es pren com a volum de la mescla un volum constant en el temps. No es tindran en 
compte les variacions d'aquesta magnitud ja que el nostre sistema treballa amb 
quantitats molt reduïdes, mil·lilitres. 
4. També és qüestió d'hipòtesis tractar el sistema com a isotèrmic. Les reaccions de 
poliesterificació intercanvien molt poca calor de reacció i les entalpies involucrades 
són molt petites (de l'ordre de 2 KJ/mol). Així doncs disminuiran les expressions 
numèriques dels balanços i una altra vegada, per a les quantitats que es tracten, les 
variacions en els resultats no seran significatives. 
  
El següent pas per a desenvolupar un procés de reacció és tractar els balanços de matèria i 
energia, encara que en el cas d'aquest últim no es treballarà, com s'exposa en la hipòtesi 4. 
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Es procedeix ara a desenvolupar el balanç màssic per al nostre sistema i cal notar en un 
primer terme que el reactor amb el que es treballa es un tub d'assaig, obert a un sistema el 
qual som capaços de controlar mitjançant l'ajust de la temperatura i la pressió. 
Per a qualsevol reactor intermitent, és a dir, on les entrades i les sortides no son continues 
en el temps, es defineix el balanç màssic segons: 
 !"#$%&% − !"#$%&' = !"#$#%&"'ó + !"#$%$&'('ó 
 
i recordem que per al tipus de reacció tractada les velocitats de reacció  es poden relacionar 
tal que [14]: −!! = −!! = − −!! = − −!!  (Eq. 6.11) 
Així doncs, ja és possible definir els balanços màssics particulars per a cada component de 
la reacció, però és preferible treballar amb mols per tal d'estalviar càlculs, i per tant els 
balanços en qüestió seran molars. 
Per a un reactor intermitent tenim que la entrada i sortida de reactius serà nul·la ja que 
aquests ja son presents dins la càrrega del reactor i no s'extreuen durant el procés de 
reacció. Per una altra banda, l'acumulació correspondrà a la variació de mols en funció del 
temps i la desaparició estarà regida per la velocitat de reacció del reactiu.  
 
Figura 6.1. Representació del balanç màssic del sistema en qüestió 
Sortida 
Desaparició 
Acumulació 
Entrada 
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Balanç molar del reactiu A (Àcid dicarboxílic) 
 
0 − 0 = ! ! · !!!" + −!! · ! (Eq. 6.12) 
 
El factor que cal calcular és la variació de la concentració del reactiu en funció del temps per 
així poder controlar l'evolució  del procés mitjançant un sistema d'integració. Així doncs, el 
procés de transformació del balanç molar del reactiu A per a obtenir l'expressió desitjada és: 
! · ! !!!" + !! · ! !!" + −!! · ! = 0 (Eq. 6.13) 
on es té que el factor de variació de volum és nul degut a la hipòtesi tercera: 
! · ! !!!" + −!! · ! = 0 (Eq. 6.14) 
i pel que s'obtindrà que: ! !!!" = − −!!  (Eq. 6.15) 
Recordem llavors el factor de velocitat de reacció que ja vam definir per a reaccions 
reversibles de segon ordre: 
−!! = !! · [!] · [!] − [!] · [!]!!  (Eq. 6.16) 
que combinat amb l'equació (Eq. 6.15) resulta com: ! !!!" = − !! · [!] · [!] − [!] · [!]!!  (Eq. 6.17) 
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Balanç molar del reactiu B (Diol) 
 
0 − 0 = ! ! · !!!" + −!! · ! (Eq. 6.18) 
 
Al ser l'actuació del reactiu B igual a A i, degut a l'estequiometria 1:1 que tenen entre ells, les 
equacions podran ser escrites de la mateixa manera ja que la velocitat de reacció serà com 
ja s'ha dit, exacta a la del reactiu A: !! = !! (Eq. 6.19) 
 −!! = −!! (Eq. 6.20) 
i llavors ! !!!" = − !! · [!] · [!] − [!] · [!]!!  (Eq. 6.21) 
Un cop establerts els balanços dels reactius i extretes les equacions necessàries, es 
continua analitzant els productes i aconseguint-ne els balanços i equacions corresponents. 
 
Balanç molar del producte C (Èster) 
Per a aquest producte, la única diferència que existirà respecte els reactius, com es podrà 
observar després de realitzar el balanç molar, és que hi haurà un mol de producció per a 
cada mol de desaparició de reactiu, com es pot deduir de l'estequiometria de la reacció: 
 
0 − 0 = ! ! · !!!" + −!! · ! (Eq. 6.22) 
 
Adaptant el balanç per a obtenir l'expressió desitjada de variació de concentració en funció 
del temps: 
! · ! !!!" + !! · ! !!" + −!! · ! = 0 (Eq. 6.23) 
Pàg. 64    Memòria 
  
per a una variació de volum nul·la segons la hipòtesi tercera: ! !!!" = − −!!  (Eq. 6.24) 
sent −!! = − −!!  ! !!!" = −!!  (Eq. 6.25) 
i ! !!!" = !! · [!] · [!] − [!] · [!]!!  (Eq. 6.26) 
 
Balanç molar del producte D (Aigua) 
Ara bé, per al component aigua, en el cas de no disposar d'extracció d'aquesta s'obtindria un 
balanç exactament igual al del producte C, però degut a la presència d'aquesta nova funció, 
cal introduir l'element de sortida al balanç molar: 
 
0 − !! · ! = ! ! · !!!" + −!! · ! (Eq. 6.27) 
 
que adaptat per a obtenir l'expressió desitjada de variació de concentració en funció del 
temps: 
! · ! !!!" + !! · ! !!" + −!! · ! + !! · ! = 0 (Eq. 6.28) 
 
! · ! !!!" + ! · ! + !! · ! = 0 (Eq. 6.29) 
 ! !!!" = − −!! · ! − !! · ! ! (Eq. 6.30) 
 
 
Disseny d'un minireactor de policondensació     Pàg. 65 
 
sent −!! = − −!!  
! !!!" = !! · [!] · [!] − [!] · [!]!! · ! − !! · !!  (Eq. 6.31) 
  
6.1.2. Paràmetres i constants 
Un cop s'han obtingut els balanços molars per a cada component, ens trobem amb un 
sistema d'equacions diferencials ordinàries, el qual podrà ser resolt mitjançant un programa 
informàtic amb rapidesa i eficàcia. Ara bé, resta per contemplar els paràmetres i constants 
intrínseques a les equacions, i per tant, a continuació es definiran segons la bibliografia 
col·leccionada i les conclusions extres de càlculs teòrics. 
 
Constants cinètiques i d'equilibri: 
La constant cinètica k1 per al procés de producció de C i D, i desaparició de A i B, ve donada 
per la següent expressió empírica: 
!! = ! !!!"#$!(!) !!",!"! (Eq. 6.32) 
que ha sigut obtinguda de l'article [15] publicat al Journal of Polymer Research, i que es 
correspon properament amb valors bibliogràfics [1][2] i amb valors contrastats per el propi 
departament de treball de la UPC. Es creu oportú utilitzar una equació en funció de la 
temperatura i no una constant, ja que d'aquesta manera els resultats gaudeixen de més 
precisió i adequació al procés. 
De la mateixa manera, per a la constant d'equilibri, l'expressió empírica següent li atorga 
valor en dependència de la temperatura: 
!! = 30,88 · ! !!"#,!"!(!) ! (Eq. 6.33) 
La font de la qual s'ha extret l'equació anterior és autor i any de l'article [16] de la revista 
Industrial & Engineering Chemistry Research i també ofereix resultats contrastats amb la 
bibliografia i altres estudis ja realitzats. 
En quan a la constant cinètica de reversibilitat k2, cal notar que no és totalment necessària 
per al sistema d'equacions. Com ja es va explicar en apartats anteriors (4.3.3), aquesta està 
relacionada amb la constant d'equilibri, cosa que fa que no sigui una variable independent. 
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!! = !!!! (Eq. 6.34) !! = !! · !! (Eq. 6.35) 
!! = !!!! (Eq. 6.36) 
 
Paràmetres de treball: 
Els paràmetres de treball restants: la temperatura, el volum i la velocitat d'extracció del 
producte aigua; són variables a indicar en funció del criteri de l'usuari, els coneixements, els 
recursos i l'optimització del procés. 
Més endavant, un cop s'hagi modelat el procés mitjançant un programa de càlcul i sigui 
possible extreure'n resultats teòrics, aquests es compararan respecte la variació dels 
paràmetres en qüestió, però de moment cal fer menció dels coneixements dels que ja 
disposem. 
 
• Temperatura 
És conegut ja, que per a temperatures superiors a 300ºC es corre el risc de degradar 
(cracking) un component orgànic i per tant, això suposa un límit de treball. 
Per una altra banda, la font de l'equació de la constant cinètica dóna garanties de 
funcionalitat dins un rang de temperatures entre 160ºC i 190ºC, temperatures a les que 
actualment es sol treballar. Per tant cal ser conscients de que al extrapolar aquest paràmetre 
s'està corrent un risc d'error. 
El límit inferior podem marcar-lo també ràpidament a 100ºC, ja que està comprovat 
empíricament que són necessàries temperatures superior per a desenvolupar la reacció 
d'una manera mínimament correcte. Altrament, la idea d'aquest projecte quedaria anul·lada 
si l'aigua producte no es trobés en forma de vapor, cosa que necessita almenys d'aquesta 
temperatura mínima a pressió atmosfèrica. 
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• Volum 
El volum de reacció depèn només del que es vulgui simular, però cal tenir en compte que la 
relació entre el volum del reactor i l'aspiració per buit siguin raonables dins d'un criteri 
d'enginyeria. 
 
• Pressió 
El sistema ideat és capaç de treballar al buit, és a dir, entre 0 i 1 bar. Aquest buit és obtingut 
mitjançant un cabal d'aspiració que nosaltres relacionem directament amb el cabal de 
sortida del producte aigua (D). 
Com ja s'ha comentat anteriorment, és un paràmetre que s'ha de relacionar raonablement 
amb el volum de reacció. 
 
 
6.1.3. Modelització del procés de reacció 
Un cop extretes totes les equacions necessàries per a simular el procés en qüestió, caldrà 
utilitzar un software capaç de calcular-les de manera ràpida i efectiva, del qual existeixen 
una gran varietat de versions al mercat, tant gratuïtes com no. 
El software de càlcul matemàtic que ha sigut escollit per a resoldre el nostre sistema és el 
Polymath Pro 6.0 de l'empresa Control Data Corporation. Actualment hi ha disponibles 
softwares de més qualitat, més moderns i amb més capacitat i eficiència, com Matlab, però 
degut a la relativa senzillesa de càlcul i a la facilitat de treball amb Polymath, aquest serà 
totalment útil i suficient per a complir les necessitats exposades. 
No es comentarà el sistema d'escriptura particular per a la programació en aquest tipus de 
programes, però sí quin és el mètode de càlcul que es du a terme i quines tècniques s'han 
utilitzat per aconseguir resultats d'acord amb la realitat. 
A continuació es mostra el programa amb tota la seva forma i més endavant es comentaran 
les singularitats d'aquest: 
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# VALOR DE CONSTANTS I SUBSTITUCIONS 
ke = 3088E-2 * exp(-94117E-2 / Tk) 
k1 = exp((-11689 / Tk) + 2139E-02) 
k2 = k1 / ke 
T = 150 # ºC 
Tk = 27315E-02 + T 
V = 1E-02 
ra = k1 * (CA * CB - (CC * cd) / ke) 
ve =  If (CD > 0) Then (VE) Else (0) 
VE = 1E-5 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT A (DIÀCID) 
d(CA)/d(t) = -ra 
CA(0) = 1 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT B (DIOL) 
d(CB)/d(t) = -ra 
CB(0) = 1 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT C (ÈSTER) 
d(CC)/d(t) = ra 
CC(0) = 0 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT D (AIGUA) AMB EXTRACCIÓ 
d(CD)/d(t) = (ra * V - ve * t) / V 
CD(0) = 0 
cd =  If (CD < 0) Then (0) Else (CD) 
 
X = (1 - CA) / 1 
 
t(0) = 1 
t(f) = 50000 
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# VALOR DE CONSTANTS I SUBSTITUCIONS 
ke = 3088E-2 * exp(-94117E-2 / Tk) 
k1 = exp((-11689 / Tk) + 2139E-02) 
k2 = k1 / ke 
T = 150 # ºC 
Tk = 27315E-02 + T 
V = 1E-02 
ra = k1 * (CA * CB - (CC * cd) / ke) 
ve =  If (CD > 0) Then (VE) Else (0)  
VE = 1E-5 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT A (DIÀCID) 
d(CA)/d(t) = -ra 
CA(0) = 1 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT B (DIOL) 
d(CB)/d(t) = -ra 
CB(0) = 1 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT C (ÈSTER) 
d(CC)/d(t) = ra 
CC(0) = 0 
 
# CONCENTRACIÓ COMPONENT D (AIGUA) AMB EXTRACCIÓ 
d(CD)/d(t) = (ra * V - ve * t) / V 
CD(0) = 0 
cd =  If (CD < 0) Then (0) Else (CD) 
 
 
X = (1 - CA) / 1 
 
 
t(0) = 1 
t(f) = 50000 
 
Figura 6.2. Parts del programa simulador de la reacció de policondensació 
 
Constants i 
paràmetres 
Rectificació de la velocitat 
d'aspiració 
Balanços molars 
Rectificació CD 
negativa 
Factor avanç de 
reacció 
Interval de 
temps 
d'integració 
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En un primer apartat es poden observar les constants cinètiques i d'equilibri definides 
segons equacions empíriques contrastades, que seran cridades i calculades en funció de la 
demanda de les equacions objectiu. A continuació s'introdueixen les variables del sistema 
com són el volum i la temperatura , amb la corresponent transformació d'unitats, i la 
regulació del paràmetre de velocitat d'aspiració, el qual suposa un problema a l'hora de 
programar i que s'especificarà més endavant. 
Tot seguit es defineix la velocitat de reacció per a un dels reactius, que tal i com hem vist 
serà útil per a tots els balanços, i s'escriuen les expressions extretes dels balanços molars 
per a les variacions de concentració de cada component en funció del temps. 
La reutilització de paràmetres i simplificació de l'escriptura del codi té l'objectiu d'estalviar 
treball al propi programador i operacions de càlcul a la màquina, evitant així possibles errors 
i prolongacions de temps. Això és de vital importància en codis de gran escala i en el nostre 
podria no suposar un problema, ja que les computadores modernes disposen d'una 
capacitat de treball d'un potencial molt elevat. 
 
Singularitats 
En el cas de la concentració de producte D, l'aigua en el nostre cas, la variable CD es 
treballarà posteriorment com a cd resultant d'una expressió condicional. Això és degut a que 
l'extracció d'aquest component pot resultar en concentracions negatives, i la funció de 
l'expressió condicional és ordenar concentracions nul·les en cas d'obtenir resultats negatius i 
treballar amb la concentració obtinguda per a resultats superiors a zero molar. 
Paral·lelament, la velocitat d'extracció es troba amb un problema similar, i és per aquest fet 
que també està a disposició d'una altra expressió condicional. Aquesta ordena la velocitat 
d'extracció nul·la per a concentracions del component D menors a zero molar, o la 
parametritzada per l'usuari en el cas de concentracions positives (VE). 
Cal destacar que l'extracció només és aplicada al component aigua, ja que és l'únic 
component en fase vapor degut a les condicions de temperatura que s'imposen al sistema. 
El programa en si no és capaç d'extreure altres components si no s'introdueixen els canvis 
pertinents en les expressions dels balanços molars. 
Un altre paràmetre que es podria introduir per a controlar els resultats del procés és l'avanç 
de la reacció X, però en el cas de introduir concentracions inicials 1 molar, aquest 
correspondrà al mateix valor de la concentració del component C. A l'hora d'analitzar els 
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resultats, es treballarà amb aquestes concentracions inicials, i per tant aquest paràmetre 
romandrà visible amb el mateix valor de concentració del producte C, l'èster. 
Per acabar, es tabularan a continuació les unitats amb les que treballarà cada variable en el 
sistema programat: 
 
Variable Unitat 
T ºC 
Tk kelvin 
V litre 
ve mol/segon 
k1 litre/mol·segon 
ke - 
CA, CB, CC, CD mol/litre 
t segons 
Taula 6.3. Unitats de les variables implicades al model programat 
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6.1.4. Resultats i conclusions 
Gràcies a l'adequat funcionament del programa que simula el procés de reacció de 
policondensació, som capaços d'extreure les dades resultants d'aquest i representar-les 
gràficament per tal de seguir-ne el desenvolupament. 
Per a poder fer una comparació dels resultats en funció de les condicions de treball i 
observar quines d'aquestes condicions són les òptimes per al procés, es valoraran primer 
els resultats en funció de la temperatura i més endavant en funció de la pressió, ja amb una 
temperatura fixada com a òptima o real de processos d'aquestes característiques. 
Així doncs, podem observar en els següents gràfics l'evolució d'un procés de 
policondensació, la poliesterificació en concret, en funció de la temperatura. Les variacions 
de concentració de cada producte es poden expressar gràficament en unitats de molaritat, 
en funció del temps en unitats de segon. Cal notar que tant els reactius A i B, com els 
productes C i D, queden solapats sobre la mateixa línia d'evolució degut a que els resultats 
són exactes, ja que en aquest cas no es treballa sota condicions de pressió variable. 
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G
ràfic 6.1 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 100 ºC
 i sense extracció d'aigua (ve = 0 m
ol/s). 
 
G
ràfic 6.2 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 150 ºC
 i sense extracció d'aigua (ve = 0 m
ol/s). 
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G
ràfic 6.3 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 200 ºC
 i sense extracció d'aigua (ve = 0 m
ol/s). 
 
G
ràfic 6.4 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 250 ºC
 i sense extracció d'aigua (ve = 0 m
ol/s). 
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G
ràfic 6.5 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 300 ºC
 i sense extracció d'aigua (ve = 0 m
ol/s). 
 E
s pot observar que per a tem
peratures poc elevades, 100ºC
, l'equilibri de la reacció no arriba a assolir-se ni al cap de 14 hores, i tot i així, 
la conversió tan sols és propera al 60%
, resultat inacceptable per a les característiques del producte final. 
A
l augm
entar la tem
peratura s'observa que ràpidam
ent l'equilibri es pot assolir en poc m
és d'una hora, i aquest tem
ps variarà de m
anera 
poc significant fins a tem
peratures de 300ºC
, on ja es posa en perill de descom
posició a les espècies del procés. S
i que varia la conversió 
que s'assoleix, encara que no m
és d'un 5%
, obtenint així conversions de fins el 70%
. Les exigències d'avui en dia per a aquests productes 
són però superiors al 90%
 per poder obtenir les característiques  acceptables i és aquí que entra en joc la variable pressió, la qual ajudarà 
al sistem
a a desplaçar l'equilibri fins als lím
its de conversió desitjats si s'utilitza correctam
ent. 
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 O
bservem
 doncs l'evolució del procés a una tem
peratura constant de 150ºC
, fàcilm
ent assequible, respecte les variacions de subpressió, 
representades m
itjançant el flux d'aspiració del producte aigua en m
ols per segon: 
 
 
G
ràfic 6.6 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 150 ºC
 i una velocitat d'extracció ve = 10
-11 m
ol/s d'aigua. 
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G
ràfic 6.7 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 150 ºC
 i una velocitat d'extracció ve = 10
-09 m
ol/s d'aigua. 
 
 
G
ràfic 6.8 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 150 ºC
 i una velocitat d'extracció ve = 10
-08 m
ol/s d'aigua. 
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G
ràfic 6.9 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 150 ºC
 i una velocitat d'extracció ve = 10
-07 m
ol/s d'aigua. 
 
 
G
ràfic 6.10 E
volució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 150 ºC
 i una velocitat d'extracció ve = 10
-06 m
ol/s d'aigua. 
D
isseny d'un m
inireactor de policondensació 
 
  
Pàg. 79
 
 
 
 
G
ràfic 6.11 Evolució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a 
una tem
peratura de 150 ºC
 i una velocitat d'extracció ve = 10
-05 m
ol/s d'aigua. 
  P
er a aspiracions d'un ordre de m
agnitud de 10
-11 m
ols/segon el producte aigua no dism
inueix, però  l'aspiració com
ença a fer-se notable 
quan es tracta d'un ordre de m
agnitud de 10
-09 m
ols/segon. 
A
 partir d'aspiracions d'aigua de l'ordre de 10
-7 m
ols/segon, es pot observar que la variable representada passa a ser cd i no C
D
, això és 
degut a que, tal i com
 s'explica a l'apartat anterior de S
ingularitats, el program
a donaria concentracions negatives i gràcies a l'expressió 
condicional introduïda, aquestes es corregeixen a valors nuls sobre la nova variable cd. 
E
s pot observar que la desaparició del producte aigua influeix positivam
ent en el desplaçam
ent de l'equilibri tal i com
 es dem
ostra en els 
apartats teòrics inicials. D
'aquesta m
anera, per a aspiracions de l'ordre de 10
-05 m
ols/segon, que són capaces d’absorbir qualsevol 
producció d'aigua des del principi del procés, la conversió increm
enta potencialm
ent fins a valors de fins el 99%
. 
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G
ràfic 6.12 E
volució de la concentració dels com
ponents de la reacció (m
ol/dm
3) {ordenades} en funció del tem
ps (s) {abscisses} a una 
tem
peratura de 150 ºC
 i una velocitat d'extracció ve = 10
-05 m
ol/s d'aigua. 
  C
al notar que el tem
ps a equilibri augm
enta en com
paració am
b el procés a pressió atm
osfèrica, i això és degut a que al retirar el producte 
aigua i desplaçar-se l'equilibri, la reacció continua, necessitant m
és tem
ps i arribant a conversions m
és elevades. 
D
els resultats anteriors, es conclou que  am
b velocitats d'extracció d'aigua de l'ordre de 10
-05 m
ols/segon, és a dir, 0,2 m
il·ligram
s/segon 
aproxim
adam
ent, s'arriba a conversions superiors al 99%
 en 6 hores. A
m
b velocitats d'extracció d'aigua m
és baixes o quasi nul·les els 
tem
ps de reacció augm
enten. 
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6.2. Simulació experimental del procés 
Per tal de verificar la funcionalitat de l'equip ideat i corroborar que, tal i com s'observa 
teòricament, al retirar el producte aigua de la reacció de poliesterificació, aquesta avança i 
arriba a obtenir els graus de polimerització desitjats, s'ha realitzat un procés experimental. 
L'experimentació que s'ha dut a terme consta de realitzar paral·lelament un conjunt de 
reaccions de poliesterificació amb o sense extracció d'aigua, a la mateixa temperatura de 
150ºC. Els reactius que s'han utilitzat són l'àcid succínic com a àcid dicarboxílic i el 1,4-
butadiol com a alcohol bifuncional. 
En ambdós casos s'han disposat 4 tubs d'assaig per reactor amb les mescles de reactius ja 
realitzades sobre un suport prèviament escalfat i que manté una temperatura de 150ºC. En 
el cas del reactor amb extracció de producte, s'ha introduït el mateix muntatge dins d'un 
assecador de vidre el qual s'ha preparat per aplicar-li el buit. 
 
 
 
Figura 6.3. Reactor experimental sense 
extracció d'aigua 
Figura 6.4. Reactor experimental amb 
extracció d'aigua 
 
Un cop s'han dut a terme les reaccions, els productes s'analitzen amb un aparell de 
cromatografia GPC existent al Departament d'Enginyeria Química de la UPC i del qual es 
poden extreure els pesos moleculars dels diferents components produïts segons el calibrat 
del mateix aparell. 
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A continuació es mostren superposats els resultats de dos productes que han reaccionat en 
diferents reactors, l'un amb extracció d'aigua i l'altre sense. 
 
Gràfic 6.13 Senyals obtinguts de l'anàlisi per GPC de les mostres dels productes de reacció. 
(Producte amb extracció d'aigua-línia contínua vs Producte sense extracció d'aigua-línia discontínua) 
(Abscisses: Temps de sortida (min), Ordenades: Intensitat de senyal (Relatiu al calibrat)) 
 
Aquests resultats mostren el temps de sortida de les diferents molècules dels productes en 
l'eix d'abscisses i la intensitat de senyal obtingut en l'eix d'ordenades. Per tant, les molècules 
que cal valorar en el nostre cas, les d'alt pes molecular, són les primeres en aparèixer degut 
a que les seves dimensions no en permeten la retenció a la columna de separació. 
Observem que en el cas dels productes de reacció amb extracció d'aigua (línia contínua) 
existeix un pic diferenciat entre els minuts 5 i 7, mentre que en els productes de reacció 
sense extracció d'aigua (línia discontínua) els pics queden superposats. Per tant, podem 
concloure d'aquesta observació que en el primer cas s'han format molècules de major pes 
molecular. 
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A partir del calibrat de l'equip som capaços de mesurar estadísticament el pes molecular 
dels productes: 
 
Pesos moleculars mitjos en número Mn dels productes (g/mol) 
Reacció amb extracció d'aigua Reacció sense extracció d'aigua 
70097 322 
Taula 6.4. Resultat de la simulació experimental 
 
Per tal de poder valorar l'avanç de la reacció cal mesurar el pes molecular de les cadenes 
polimèriques, sent el pes molecular de dímer 172 g/mol. 
 
Nº d'unitats repetitives de dímer DP 
Reacció amb extracció d'aigua Reacció sense extracció d'aigua 
407 2 
Taula 6.5. Nombre d'unitats repetitives de dímer a la cadena polimèrica dels productes 
 
Així doncs, utilitzant l'equació de Carothers, podem saber quin ha sigut l'avanç per a cada 
reacció: 
!" = 11 − !  (Eq. 6.37) 
 
Avanç de reacció (%)  
Reacció amb extracció d'aigua Reacció sense extracció d'aigua 
99,7% 50,0% 
Taula 6.6. Nombre d'unitats repetitives de dímer a la cadena polimèrica dels productes 
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La conclusió de la simulació experimental corrobora l'estudi teòric en el que s'exposa que en 
reaccions de policondensació, l'extracció del producte aigua condueix a l'avanç de la reacció 
desplaçant l'equilibri cap als productes i obtenint produccions de èsters més elevades. 
Aquest resultat també es pot contrastar amb el de la simulació numèrica, en el que inclús 
d'aquesta manera obtenim un rendiment més òptim de reacció aconseguint graus de 
polimerització igual d'elevats però en un temps menor. S'observa que el reactor a dissenyar 
actuaria d'acord amb la teoria.  
Disseny d'un minireactor de policondensació     Pàg. 85 
 
6.3. Disseny de l'equip i muntatge 
L'equip dissenyat és un minireactor per a policondensacions en paral·lel amb control de 
temperatura independent i de subpressió global. 
Les bases amb les que un enginyer químic dissenya un reactor són les proposades pels 
químics amb la seva experimentació i els seus estudis. Així doncs, aquest equip es 
conforma després de tot l'estudi previ i les conseqüents simulacions teòriques, tenint la 
certesa de la seva funcionalitat i la seva aportació tecnològica al món actual. 
L'objectiu d'aquest disseny és donar forma a una idea i especificar les característiques tals 
que el reactor sigui capaç de produir les substàncies desitjades complint amb determinades 
condicions de qualitat. Per a ser capaç de complir aquest objectiu, el reactor haurà de 
treballar d'una manera específica i imposada en el seu disseny amb paràmetres i 
característiques com la grandària, el temps de reacció, els fluxos, la temperatura, la pressió, 
les concentracions i els materials. 
L'equip disposa  de diferents parts amb diferents tasques cada una, així doncs tractarem el 
disseny i el muntatge d'aquest segons cada una de les parts per obtenir una composició 
global. 
Cada una de les peces d'aquest equip, la seva composició i els plànols, han estat elaborats 
mitjançant el software de disseny tridimensional SolidWorks Premium 2012. 
Les característiques i dissenys específics de cada una de les parts i l'equip complet es 
reflecteixen en els plànols que s'inclouen en l'annex A. 
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Figura 6.5. Minireactor de policondensació amb control de temperatura independent i control 
de pressió global. 
 
6.3.1. Components 
 
REACTOR 
El reactor és la part de l'equip on es du a terme la reacció i el qual disposa d'un propi 
ambient condicionat per a aquest fi, gaudint així dels paràmetres a tenir en compte 
determinats, la temperatura i la pressió. 
La reacció en si es dóna dins de tubs d'assaig bescanviables en cada operació, el qual es 
sotmet a aquest medi característic que aporta l'equip. 
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Figura 6.6. Tub d'assaig on es donen les reaccions. 
 
El suport està dotat d'insercions on col·locar cada tub d'assaig i aquestes, alhora, disposen 
d'un sistema de calefacció aïllada per a cadascun. Es disposa de rebaves alçades per tal 
d'evitar vessaments de producte a l'exterior o cap al conducte d'aspiració central. També es 
pot veure al seu perímetre la inserció on disposar la junta tòrica i guia per al tancament amb 
la cúpula. 
 
Figura 6.7. Suport amb insercions i rebaves  
 
Els calefactors en si són resistències helicoïdals disposades dins d'una camisa de llautó que 
actua com a dissipador de calor. La potència d'aquestes resistències per tal d'aconseguir les 
temperatures desitjades i amb el temps d'arrencada desitjat serà de 300W. Els diàmetres 
interns poden variar per tal d'adaptar-se a tubs d'assaig de diferents dimensions, i gràcies a 
un sistema específic de connexió, aquests poden ser intercanviats per a satisfer les 
necessitats de l'usuari. 
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Figura 6.8. Resistència envoltada d'una camisa de llautó (transparència) 
 
Per tal de no contaminar el sistema amb la calor de cada calefactor, aquests es disposen 
dins d'aïllants ceràmics que actuaran entre el suport i el calefactor. Així mateix aportaran 
també la funció d'adaptació de les diferents dimensions de calefactors dins d'un mateix 
suport. 
 
Figura 6.9. Aïllant ceràmic per a les resistències 
 
Una cúpula transparent permetrà dotar el sistema de l’estanqueïtat requerida sense anul·lar 
el contacte visual entre l'usuari i el contingut intern. Aquesta serà capaç de suportar la 
diferència de pressions entre l'interior i l'exterior degut al seu material, la forma i el gruix de 
paret. 
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Figura 6.10. Cúpula de dotació d'estanqueïtat del sistema reactiu 
 
Una junta tòrica serà necessària per assegurar la perfecte adaptació d'aquesta cúpula sobre 
el suport. 
 
Figura 6.11. Junta tòrica d'unió del suport i la cúpula 
 
Ara bé, per a dotar de subpressió el reactor serà necessària una sortida de gasos, que serà 
controlada i accionada per altres elements en la base i a l'exterior. 
         
Figura 6.12. Sortida de gasos al suport  
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BASE I COMPLEMENTS 
Aquesta part consta de l'estructura que subjecta el reactor i que alberga els complements 
necessaris per interconnectar aquest amb els elements de treball dels quals depèn. 
En un primer terme la base consta de la carcassa i peça estructural de l'equip, que 
mantindrà a lloc el reactor i al interior de la qual es disposaran altres elements. 
 
    
Figura 6.13. Components de la base de l'equip o carcassa exterior. 
 
Per aïllar el suport i l'estructura de l'equip, es disposa d'una peça ceràmica amb les 
insercions adequades per tenir les connexions i obertures que es requereixen. 
 
Figura 6.14. Aïllant inferior ceràmic 
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Els sistemes de connexió per a les resistències calefactores es troben integrats en aquest 
element, d'on es redirigeixen cap al sistema de control de temperatura. 
 
Figura 6.15. Connexió per a resistències 
 
També es du a terme aquí, la unió del conducte d'aspiració amb el propi sistema de 
regulació de buit mitjançant un connector mascle normalitzat o espiga, 
 
Figura 6.16. Espiga de succió de gasos del sistema 
 
l'obertura amb filtre per al sistema de refrigeració, 
 
Figura 6.17. Obertura amb filtre per al sistema de refrigeració 
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i la connexió i suport del sistema d'alimentació. 
 
Figura 6.18. Connexió per a l'alimentació 
 
 
SISTEMES DE CONTROL I INTERFÍCIE  
Els sistemes de control dels que requereix el procés són el de temperatura i pressió, a part 
d'integrar un control temporal i els propis sistemes de control en l'alimentació i la refrigeració. 
Aquests sistemes han de ser controlats i manipulats per un usuari, que gràcies a una 
interfície senzilla i intuïtiva, serà capaç de dur a terme les tasques en qüestió. 
 
Figura 6.19. Interfície de control de l'equip 
 
Per començar, el sistema de control de temperatura actuarà sobre aquesta magnitud 
mitjançant un regulador que compararà la senyal obtinguda per un sensor de temperatura 
en el medi objectiu amb la senyal de consigna establerta per l'usuari. És llavors quan un relé 
és activat o desactivat per tal de regular la potència entrant a la resistència elèctrica i així 
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obtenir el marge entre senyals establert com a permissible. El regulador esmentat pot ser 
una microprocessador o un regulador en si, i les dues alternatives es compararan 
posteriorment a l'apartat 6.2.3. en PIDs. (Figura 6.25 i Figura 6.26) 
En quant a la pressió, el sistema de control consta d'una electrovàlvula de tres vies capaç de 
regular el cabal d'aspiració entre dues vies, o donar la possibilitat d'entrada d'un gas inert per 
la via restant. El control es durà a terme de igual manera que en el cas de la temperatura, 
comparant la senyal d'un sensor amb la consigna establerta i accionant la vàlvula o no per 
aconseguir la pressió desitjada. Així es mostra als PIDs. (Figura 6.25 i Figura 6.26) 
 
Al disseny, es representa el sistema intern de control mitjançant una caixa negre, degut a 
que són components  ja dissenyats i no són objectiu d'aquest projecte. 
 
Figura 6.20. Caixa negre del sistema de control 
 
Per últim, per a controlar el temps dels processos es disposa d'un temporitzador integrat 
capaç de desactivar els altres sistemes en funció de la necessitat de les operacions. 
 
Figura 6.21. Temporitzador 
Pàg. 94    Memòria 
 
  
SISTEMA DE REFRIGERACIÓ DE LA BASE 
Degut a la necessitat de mantenir tots els elements integrats dins la base a una temperatura 
idònia per al seu funcionament i integritat, és necessari dotar l'equip d'un sistema de 
refrigeració. Aquest serà activat en funció de l'ordre establerta pel controlador, donada per la 
variació de marges entre la senyal del sensor de temperatura i la senyal de consigna 
establerta com  a límit per als components. 
Per tant, aquest sistema estarà format per un ventilador generador de la refrigeració per aire, 
un motor accionador d'aquest, el sistema de control i la protecció i filtre a l'obertura de la 
base a l'exterior. 
 
Figura 6.22. Ventilador amb motor accionador incorporat 
 
SISTEMA D'ALIMENTACIÓ 
Una xarxa elèctrica domèstica serà suficient per abastir  l'equip en qüestió de l'energia 
necessària per a funcionar, però degut a les característiques dels elements integrats, serà 
necessari un transformador per adequar-ne les característiques del corrent elèctric. 
Posteriorment, aquest sistema serà connectat als elements de l'equip que en depenguin 
mitjançant relés, que controlaran l'accés a l'energia elèctrica en funció de les ordres rebudes 
de cada sistema de control. 
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Figura 6.23. Connexió a l'alimentació 
 
 
Al disseny, es representa el sistema intern d'alimentació que contindria el transformador de 
corrent elèctric entre d'altres elements, mitjançant una caixa negre, degut a que són 
components  ja dissenyats i no són objectiu d'aquest projecte. 
 
Figura 6.24. Caixa negre sistema d'alimentació 
 
 
Acoblant totes les parts especificades, en resulta el sistema que és objecte d'aquest projecte 
i del que es preveu que funcioni d'acord als paràmetres de les reaccions de poliesterificació 
explicades. 
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6.3.2. Materials 
 
Els tipus de materials que s'utilitzen per a cada fi determinat són de vital importància per al 
disseny de qualsevol producte. Les propietats d'un material aportaran al disseny de l'equip 
unes capacitats específiques que caldrà valorar segons quina sigui la funció i finalitat del 
producte en qüestió. 
Com en qualsevol disseny, cal fer un balanç entre les necessitats i funcions del producte, i el 
cost d'aquest. És per tant paper del projectista no sobredimensionar en excés molts dels 
aspectes en cas de no ser necessari, ja que el cost del producte podria disparar-se i el 
disseny resultaria poc òptim i poc rentable, encara que fos eficient. 
Llavors, per escollir els materials més adients a l'hora de dissenyar els components del 
reactor objectiu, ens basem en quina funció ha d'assolir, en quines condicions ha de 
treballar, quins esforços ha de suportar i quins rangs de qualitat ha d'oferir. 
A continuació es tabularan els materials més adients per a produir l'equip del que hem estat 
parlant, basant-nos en els criteris anteriors: 
 
! Component! Material!
Reactor!
Tubs%d'assaig%(caixa%100)% Vidre%Pyrex%
Suport% Acer%Inoxidable%
Resistències% NíquelCCromCCoure%
Aïllants%de%resistències%ceràmics% Ceràmica%tècnica%
Cúpula% Vidre%Pyrex%
Junta%Tòrica% EPDM%
Base!
Carcassa%Superior% Alumini%
Carcassa%Inferior% Alumini%
Carcassa%Frontal% Alumini%
Suports%de%potes% Cautxú%
Cargolaria% Acer%
Aïllant%inferior%ceràmic% Ceràmica%tècnica%
Espigues%de%connexió%pneumàtica% Acer%
Ràcord%pneumàtic% Plàstic%%
Tubs% PVC/Poliuretà%
Cablejat% Coure%i%PVC%
Taula 6.7. Materials dels components principals de l'equip 
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Es mostren només els elements que es poden dissenyar, ja que la resta de components ja 
estan fabricats amb els seus corresponents materials més adients. 
En relació al suport dels tubs d'assaig, es creu oportú utilitzar acer inoxidable, ja que serà 
capaç de suportar vessaments i contacte amb productes químics presents en el medi de 
reacció. Un material també útil i de més qualitat seria el hastelloy per exemple, però aquest 
seria sobredimensionat i menys econòmic. 
Es decideix utilitzar una junta tòrica d'EPDM (Copolímer Etilè Propilè Diè) ja que la seva 
funció es dotar el sistema d’estanqueïtat en contacte amb aire normalment. Una alternativa 
seria l'ús de juntes de cautxús d'enginyeria, però són menys econòmiques i les escollides 
són totalment vàlides. 
En referència a l'ús de vidres, s'utilitza vidre Pyrex degut a les condicions que han de 
suportar, temperatura els tubs d'assaig i pressió la cúpula. Podrien utilitzar-se aliatges 
metàl·lics per a produir aquests components, però el material escollit ens permet gaudir de 
transparència i control visual i ofereix una resistència suficient a les condicions a les que 
s'exposa. 
La base es construeix amb alumini ja que es un material poc pesat, suficientment econòmic i 
capaç de garantir la consistència estructural del producte. No s'utilitzen plàstics degut a les 
temperatures de treball de l'equip i els possibles contactes amb productes químics. 
Per acabar amb els components principals amb materials més específics, les resistències 
consten de l'espiral d'aliatge de níquel-crom-coure embolcallades per una superfícies 
cilíndrica de llautó amb efecte difusiu. En aquest cas, altres aliatges podrien ser possibles i 
caldria valorar les ofertes del mercat, sempre i quan puguin assolir els requeriments 
establerts.  
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6.3.3. Alternatives del sistema de control 
Com ja s'ha comentat anteriorment, no és objecte d'aquest projecte endinsar-nos en el 
disseny electrònic del sistema de control, degut a que és un apartat complex i ja existeix una 
ciència coneguda que s'hi dedica. És per això que sí que podem diferenciar entre diferents 
alternatives per a realitzar el procediment del que requerim i sí que les introduirem, exposant 
els components principals per poder tenir una idea de com funcionarà aquest sistema. 
Ambdues alternatives que es proposen treballen com s'ha comentat anteriorment en 
l'apartat de 6.2.1., un senyal d'un sensor es compararà amb un senyal de consigna introduït 
per l'usuari a un regulador, que s'encarregarà d'actuar en funció de la diferència permissible 
entre aquests senyals d'entrada, activant un relé que doni accés a l'alimentació a les 
resistències, la vàlvula o el ventilador per tal d'alterar el senyal del sensor i per ser comparat 
repetidament. 
Alternativa 1 
En aquest cas, tots els senyals analògics de tots els sensors es dirigeixen a un 
transformador analògic-digital per ser introduïts posteriorment a un microprocessador. 
Aquest, programat per a tal fi, diferenciarà els senyals en format digital dels sensors amb els 
senyals de consigna introduïts per l'usuari mitjançant la interfície. Un cop diferenciats, totes 
les ordres d'actuació sortiran del microprocessador cap als relés, que activaran o no el pas 
de corrent per alimentar el component objectiu que ho requereixi. Així doncs, repetidament 
es rebran senyals per ser comparats amb les consignes, i els relés seran activats o 
desactivats en funció de la diferència permissible entre senyals que s'hagi programat. 
Aquesta alternativa és molt econòmica avui en dia i permet l'opció de connectar la placa 
base a un ordinador. Per una altra banda, cal dissenyar aquesta placa base on hi trobarem 
el microprocessador entre d'altres components, cal programar-l'ho i, depenent de la potència 
d'aquest, serem capaços de treballar amb un grau de precisió major o menor. 
Alternativa 2 
En aquesta alternativa, el que varia és que no treballem amb un microprocessador, sinó 
amb reguladors independents programats cada un per al seu fi per a cada resistència, 
vàlvula o ventilador. El circuit és per tant el mateix, un sensor dóna un senyal que serà 
comparat en un regulador, i depenent de la diferència entre senyals permissible, aquest farà 
actuar un relé que donarà o no pas a l'alimentació. L'usuari pot actuar sobre els reguladors 
mitjançant la interfície. 
Aquest procediment i aquests components són menys econòmics que els de l'alternativa 1 
però donen una precisió més elevada.  
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El nostre sistema no requereix d'una precisió tant elevada com podrien ser dècimes de 
graus centígrads que podria oferir l'alternativa 2, obtenint en aquest cas un sistema 
sobredimensionat per als nostres requeriments. És quan valorant econòmica i funcionalment 
cada alternativa, concloem que l'alternativa 1 és la més adequada per a regular les 
condicions del nostre equip, obtenint un sistema més econòmic, amb capacitat de ser 
connectat a una computadora i obtenir dades a temps real, i més que suficient per a 
controlar amb precisió les condicions de tot el sistema. 
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7. ANÀLISI ECONÒMIC DEL PROJECTE 
Per a poder realitzar qualsevol projecte és necessari disposar d'un capital tan per a poder 
obtenir uns components materials, com per a poder remunerar al projectista o equip 
encarregat, entre d'altres coses. És per tant de vital importància tractar l'aspecte econòmic. 
En el cas d'aquest projecte es tenen dos factors a diferenciar, el factor material i el factor 
intel·lectual. Per una banda serà necessari remunerar a un projectista capaç d'estudiar la 
matèria i dissenyar posteriorment un equip, redactant una memòria i fent els estudis 
pertinents. Per l'altra banda, serà necessari invertir cert capital en material necessari per a 
poder compondre l'equip, el qual ha de ser col·leccionat en un escandall. 
Per a un possible procés productiu i comercialització d'un equip, seria necessari anar més 
enllà i desenvolupar un anàlisi econòmic més complet amb l'estudi d'inversions i els 
balanços econòmics, per tal de poder valorar la viabilitat econòmica del projecte de 
producció i el termini de retorn. En el nostre cas però, no ens endinsarem en aquest camp ja 
que valorem tan sols la producció d'un prototip. 
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En primer terme s’avaluarà el cost que suposaria la materialització de l'equip proposat en el 
projecte, valorant tan la inversió en components com els honoraris de les persones que 
treballen en la seva construcció: 
 
! Component! Unitats!
Preu!
Unitari!(€)!
Preu!
total!(€)!
Reactor!
Tubs%d'assaig%(caixa%100)% 1% 10% 10%
Suport% 1% 50% 50%
Resistències% 8% 60% 480%
Aïllants%de%resistències%
ceràmics% 8% 5% 40%
Cúpula% 1% 55% 55%
Junta%Tòrica% 1% 3% 3%
Base!
Carcassa%Superior% 1% 40% 40%
Carcassa%Inferior% 1% 20% 20%
Carcassa%Frontal% 1% 30% 30%
Connectors%de%resistències% 8% 1% 8%
Suports%de%potes%de%cautxú% 4% 0,5% 2%
Cargolaria% 1% 5% 5%
Aïllant%inferior%ceràmic% 1% 10% 10%
Espiga%pneumàtica% 3% 1% 3%
Ràcord%pneumàtic% 4% 0,5% 2%
Tubs% 1% 3% 3%
Cablejat% 1% 9% 9%
Sistema!de!control!del!
medi!
Interruptor%general% 1% 2% 2%
Pantalla%de%control% 1% 12% 12%
Controls% 1% 4% 4%
Temporitzador% 1% 7% 7%
Microprocessador% 1% 30% 30%
Transformador%A/D% 1% 15% 15%
Placa%Base% 1% 40% 40%
Sensors%de%temperatura% 8% 5% 40%
Sensors%de%pressió% 1% 5% 5%
Relés% 9% 3% 27%
Vàlvula%electropneumàtica%
de%3%vies% 1% 20% 20%
Cablejat% 1% 9% 9%
Sistema!de!refrigeració!
Sensor%de%temperatura%
intern% 1% 5% 5%
Microprocessador%
(General)% 0% % 0%
Ventilador% 1% 3% 3%
Filtre%i%protecció% 1% 1% 1%
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Relés% 1% 3% 3%
Alimentació!
Connector%mascle% 1% 3% 3%
Connector%femella% 1% 2% 2%
Transformador% 1% 5% 5%
TOTAL!COMPONENTS! % % % 1003%
Despeses!laborals!
d'acoblament! Hores%treballades% 15% 15% 225%
TOTAL! % % % 1228%
Taula 7.1. Escandall dels components i materialització de l'equip 
S'estimen 15 hores per a l'acoblament de les peces per a produir l'equip una persona 
experimentada disposant de tots els components correctament. Dins d'aquest temps queda 
contemplada la programació del sistema de control. 
El cost total de fabricació artesanal del minireactor és per tant de 1228 euros. Per precaució 
caldria afegir un 10% de despeses imprevistes. 
En segon terme es contemplarà l'anàlisi econòmic del factor intel·lectual, és a dir, els 
diferents costs que suposarà la realització del projecte i la seva presentació impresa sense 
la materialització de l'equip: 
 
Despesa! Unitats! Preu!Unitari!(€)! Preu!total!(€)!
Honoraris!Bruts! 400% 15% 6000%
Impressió! 1% 50% 50%
Extres! 1% 50% 50%
TOTAL! % % 6100%
Taula 7.2. Escandall de la realització del projecte de disseny, sense materialització. 
 
Les despeses extres es refereixen a despeses com: Ingrés a bases de dades, adquisició de 
documents i despeses de viatges entre d'altres.  
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8. ORGANITZACIÓ I DESENVOLUPAMENT DEL 
PROJECTE 
És essencial a l'hora de dur a terme un projecte, inclús abans del seu inici, realitzar una 
acurada organització per tal d'optimitzar-ne el seu desenvolupament, tant a nivell de temps 
com a nivell econòmic. 
Són molts els aspectes a tenir en compte durant la realització d'un projecte, i és per tant molt 
fàcil que sorgeixin imprevistos, descontrols i descuits. La millor manera de poder controlar 
tan els afers que depenen del mateix equip de treball, com els que depenen d'equips aliens 
relacionats o subcontractats, és disposar d'una bona organització del projecte junt amb uns 
vincles efectius entre equips de treball. 
En el cas de la realització d'aquest projecte objectiu, que tracta sobre el disseny d'un 
minireactor de policondensació en la majoria dels seus aspectes, només es requereix d'un 
projectista i no d'equips aliens i proveïdors per tal de dur-lo a terme materialment, ja que no 
entra dins dels objectius especificats. Cal remarcar que per a un disseny totalment complet 
del reactor, un enginyer electrònic hagués sigut requerit per realitzar les tasques de disseny 
del sistema de control òptim per al sistema en qüestió. 
Així doncs, es defineix el diagrama de Gantt que s'ha dut a terme per a la planificació i 
evolució d'aquest projecte objectiu. A més, es complementarà amb el diagrama per a la 
planificació de la producció material de l'equip dissenyat, que s'hauria de dur a terme en un 
futur si aquest volgués ser construït. 
Per a la realització de la planificació del projecte complet, es pren com a base que l'enginyer 
químic projectista no és un expert en la ciència dels polímers en sí, i que el temps dedicat a 
aquest projecte no és el d'una jornada laboral completa, sinó la meitat degut a l'existència 
d'altres tasques pertinents a un enginyer en el seu departament. 
En qualsevol cas, s'ha establert un horari que pot ser variat i els temps poden ser adaptats 
proporcionalment a les hores treballades. 
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9. Impacte ambiental del dispositiu 
Per avaluar les implicacions ambientals del minireactor ens basarem en el càlcul d’unitats 
d’impacte ambiental explicades per Ashby [17], que s’usen àmpliament en ambients 
acadèmics. 
Aquestes unitats d’impacte ambiental són els eco-indicadors 99 (que es mesuren en 
mil·lipunts) desenvolupats per Goedkoop i col·laboradors a finals del segle passat. Es basen 
en l’estandardització de diverses dades, tals com emissions de contaminants, producció de 
residus, emissions de CO2, etc,… en un sol indicador ponderat. 
La llista de les equivalències per materials i manipulació es troben en el ja citat llibre de 
Ashby. 
 
Peça Material 
Massa 
(kg) 
Ecoindicador 
(mil·lipunts/kg) 
Mil·lipunts 
equivalents 
Cúpula Vidre Pyrex 1,43 51 73 
Suport 
Acer Inoxidable 
316 
14,50 110 1595 
Base Alumini 1,25 780 975 
Resistències Coure i altres 0,94 1400 1316 
Aïllants 
ceràmics 
Ceràmica 0,98 28 27 
Juntes, etc, Cautxús i plàstics 0,20 360 72 
Altres    400 
TOTAL    4464 
Taula 9.1. Eco-indicadors 99 per als components significatius de l'equip 
A l’apartat altres s’ha considerat un 10% d'impacte ambiental del total dels components 
anteriors. 
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El valor obtingut està dins del rang esperat, el que més impacta son els materials metàl·lics 
en contacte amb les parts calentes. Com a dada comparativa [18], a una màquina de cafè 
domèstica (amb una sola resistència) se li calculen uns 536 mil·lipunts. 
Alternativament es poden calcular les emissions de CO2 degut a la utilització del minireactor. 
S'estima que un assaig normal té una durada de 6 hores. La suma de la potència de totes 
les resistències és de 2,4 kW i per a la bomba de buit és de 0,36 kW. 
Per un assaig l’energia elèctrica consumida és de: (2,4 + 0,36) ! · !6! = !16,56!!" · ℎ (Eq. 9.1) 
Segons l’Observatori del Canvi climàtic de la Generalitat de Catalunya [19] i d’acord amb el 
mix energètic català, cada kW·h d’energia elèctrica produïda emet 248 g de CO2. 
Per tant un assaig amb el minireactor dissenyat tindrà un impacte d’escalfament global de 
4,1 kg de CO2. 248!!!!"! !" · ℎ · 16,56!!" · ℎ = !4,1!!"!!"! (Eq. 9.2) 
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Conclusions 
Després d'haver estudiat totes les possibilitats i alternatives en relació a reactors de 
laboratori a petita escala, s'ha dissenyat un minireactor de laboratori per estudiar les 
reaccions de policondensació en condicions controlades de baixa pressió i temperatura. 
De les simulacions de reaccions de poliesterificació es dedueix que l’eliminació d'aigua 
incrementa l'eficàcia del procés. En particular, a velocitats d'extracció d'aigua de 10-05 mol/s 
a una temperatura de 150ºC, s'aconsegueixen conversions superiors al 99% en el temps de 
6 hores. Aquestes conversions corresponen a graus de polimerització superiors a 100. 
El minireactor dissenyat consta d'un suport d'acer inoxidable amb vuit posicions on introduir 
els tubs d'assaig on es duran a terme les reaccions. Cada posició està termoregulada per 
una resistència calefactora. Per dotar d'estanqueïtat el sistema es disposa d'una cúpula de 
vidre i una vàlvula electropneumàtica s'encarregarà de regular el buit. 
Els materials considerats com a òptims per l'equip són l'acer inoxidable per al suport, el vidre 
Pyrex per a la cúpula i cautxú tècnic per a la junta tòrica, ja que són capaços de suportar la 
possible corrosió química. Els tubs d'assaig on es realitzen les reaccions també són de vidre 
Pyrex. 
Per controlar l'equip es disposa d'un sistema amb microprocessador i una interfície de 
contacte amb l'usuari. 
El buit s'obté amb un sistema extern. La regulació d'aquesta pressió es realitza mitjançant 
una vàlvula electropneumàtica de tres vies que permet l'aspiració i a l'hora la introducció 
d'un gas inert o aire. 
S'aconsegueix regular la temperatura mitjançant resistències elèctriques calefactores que 
disposen d'una camisa de llautó que actua com a dissipador de la calor en el tub d'assaig. 
Les mides d'aquest equip són de 38x30x35 cm, unes dimensions mitjanes ja que aquest 
equip està pensat per tenir un format de sobretaula. 
El cost que s'estima per a la producció artesanal del l'equip en qüestió és de 1228 euros. 
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A. Plànols de l'equip i components 
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